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Ivadas

Grafitas branduoliniuose reaktoriuose gali biiti naudojamas kaip létiklis, neutrony reflektorius
bei aukstai temperatiirai atsparus struktiirinis reaktoriaus aktyviosios zonos elementas. Sis létiklis
buvo panaudotas pirmos ir antros kartos reaktoriuose, taip pat bus naudojamas trecios bei ketvirtos
kartos aukStatemperatiiriniuose reaktoriuose. Neutrony spinduliuotei veikiant grafitg, jame atsiranda
atominiai defektai [1], sukeliamas tustumy ir ertmiy susidarymas [2], atsiranda mikrostruktiiriniy
poky¢iy [3], kinta grafito matmenys [4] ir kt. Dél iy priezasciy reikia jvertinti grafito struktiirinius
pokycius bei spinduliuotés sukeltas pazaidas, siekiant nustatyti galimg grafito eksploatavimo laika
bei tvarkymo galimybes. Vertinti sukurtas pazaidas grafite eksperimenti§kai yra sunku dél neutrony
aktyvacijos sukelto radioaktyvumo, todél placiai paplites teorinis vertinimas Monte Karlo metodais
makroskopiniu lygmeniu, o mikroskopiniu lygmeniu pazaidy evoliucijai simuliuoti naudojami
molekulinés dinamikos metodai [5]. Eksperimentiskai nustatyta, kad grafitg apSvitinant auks$tose
temperatirose reikalinga didesné doz¢ sukurti pazaidas, kurios gaunamos zZemesnéje temperatiiroje
[6]. Taip pat nustatyta, kad apSvitintg grafita kaitinant, jame iSsiskiria energija ir mazéja defekty
skai¢ius [7]. Dél to reikia atsizvelgti | temperatiros jtakg defekty evoliucijai grafite. Apzvelgiant
skirtingy branduoliniy reaktoriy grafito pazaidas, buvo nustatyta, kad RBMK-1500 reaktoriams

pazaidy vertinimas néra atliktas.
Darbo tikslas

[vertinti taskiniy defekty susidarymg ir defekty kiekio pokytj reaktoriaus grafite skaitinio

modeliavimo ir eksperimentiniy tyrimy metodais.

Darbo uzdaviniai

1. Atlikti neutrony sgveikos su grafitu skaitini modeliavima ir jvertinti neutrony sukelty
taskiniy defekty susidarymo spartg reaktoriaus grafite MCNP, SRIM, ,,SPECTER® ir
GEANT4 programomis.

2. Skaitinio modeliavimo buidu parinkti optimalias jony implantavimo salygas siekiant grafito
bandinyje sukurti pazaidas, ekvivalen¢ias neutrony sukuriamoms reaktoriuje.

3. Atlikti *C jony implantavima j bandinius ir jvertinti terminio apdorojimo jtaka bandiniy

pavirSiaus strukttrai Ramano spektrometrijos metodu.



1.Literatiiros apzvalga

1.1. Neutrony saveika su medziaga

Neutronai yra neutralios dalelés, todél sgveikaujant yra neveikiamos Kulono jégos. Neutronai
praktiskai nesgveikauja su laisvaisiais elektronais, nes sgveikos skerspjiivis yra labai mazas. Dél
palyginti mazo neutrony tankio reaktoriuje, galima nevertinti ir jy tarpusavio sgveikos. Neutrony
sgveikos su branduoliais vyksmus galima sugrupuoti j sklaida bei sugertj. Supaprastinta pagrindiniy
reakcijy schema pateikta 1 pav. Skliaustuose nurodomos reakcijos: n — neutronas, n° — antrinis

neutronas, f — dalijimosi fragmentas, p, y ir a — atitinkamai protonas, fotonas ir alfa dalelé.

/l Elastiné (n, n) |

/l Sklaida

Neutrono — branduoclio | Neelastine (n, ') |

reakcijos

Sugertis

|/| Dalijimasis (n, f) |

~| Pagava(n,vy),

(n, 2n), (n, p),
(n,a)

>

1 pav. Pagrindiniy neutrono ir branduolio reakcijy klasifikavimas.

Neutrono neelastiné sklaida yra toks vyksmas, kai branduolys sugeria krintantj neutrong (n),
i$spinduliuoja mazesnés kinetinés energijos neutrong (n ) ir lieka suzadintas. Branduolys grizta |
pagrinding buseng, pertekling energija iSspinduliuvodamas gama kvanty pavidalu. Tokiu budu
18sklaidyty neutrony energija ir kampinis pasiskirstymas priklauso nuo taikinio branduolio energijos

biiseny tankio [8]. Vyksmo principiné schema pavaizduota 2 pav.
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2 pav. Neelastinés neutrono sklaidos principiné schema. Adaptuota pagal [9].

Kitas sklaidos mechanizmas vadinamas elastine sklaida. Sio vyksmo metu, susidiirus neutronui
ir branduoliui, neutrono prarasta energija tampa branduolio kinetine energija. Elastinés sklaidos

principiné schema pateikta 3 pav.
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3 pav. Elastinés neutrono sklaidos principiné schema. Adaptuota pagal [9].

Elastiné sklaida tarp neutrono ir branduolio gali vykti dviem biidais: rezonansiné clastiné sklaida ir
potencialiné sklaida. Pirmojo vyksmo metu neutronas yra sugeriamas branduolio, o po to
i§spindulivojamas antrinis neutronas. Branduolys, iSspinduliaves antrinj neutrong, grizta i
pagrinding biiseng nespinduliuodamas fotony. Potencialiné sklaida yra vyksmas, kai neutronas
priartéja pakankamai arti branduolio ir yra i§sklaidomas branduolinés jégos stimos tarp branduolio
ir neutrono. Siuo atveju neutronas yra nesugeriamas, o procesas vyksta, kai neutrono energija virsija
1 MeV [9]. Tokios ir didesnés energijos neutronai yra dazniau elastiskai sklaidomi, negu sugeriami
[10].

Neutrony sugertis gali vykti dviem mechanizmais: pagavos reakcijos ir dalijimosi reakcijos.
Biidingos pagavos reakcijos yra (n,p), (n,a), (n,2n), (n,y) ir kt. Pirmosios trys reakcijos yra buidingos
greitiesiems neutronams (energija virS 1 MeV), o (n,y) reakcija paprastai vyksta su létaisiais
neutronais (energija iki 300 eV) [10]. Reakcijy metu branduolys sugeria neutrong ir tampa
suzadintu. Tada, grjzdamas ] pagrinding biseng, iSspinduliuoja nukleonus arba gama kvantg.
Dalijimosi reakcijy metu neutronas yra sugeriamas branduolio, o suZadinimas relaksuoja
branduoliui dalijantis j keletg fragmenty.

Neutronai, vykstant tampriems susidiirimams, dalj savo energijos perduoda branduoliui.
Pasitelkus energijos ir impulso tvermeés désnius, iSsklaidyto neutrono energijos lygtis laboratoringje

atskaitos sistemoje yra [11]:

M?+m?+2Mmcos6@
(M+m)?

E, =E, 1)

¢ia Eg — pradiné neutrono energija, M ir m — atitinkamai branduolio ir neutrono mas¢, § — kampas
tarp pradinio ir iSsklaidyto neutrono. Tarkime branduolio ir neutrono susidirimas yra centrinis, t.y.

6=180°. Tokiu atveju iSsklaidyto neutrono energija yra maziausia [11]:

E, = E, (M‘"‘)2 ~ E, (E)2 = aE,. )

M+m



Kadangi neutrono energija priklauso nuo sklaidos kampo @, galima apskaiciuoti viduting neutrono
energija po vieno sklaidos jvykio. Atsizvelgus | kampo ir energijos pasiskirstyma, gauname
neutrono energijos po susidiirimo tikimybés tankj [11]:

(4+1)? dE
P(El)dEl = del == m. (3)

Energijos pasiskirstymas bus tarp Ei(min)=akEy, ir Eo, todél vidutiné neutrono energija po vieno

susidtrimo bus [11]:
E; =>(1+ a)E,, (4)

Atsizvelgus 1 (2) formule, galima daryti iSvada, kad neutronai geriau létinami sklaidant lengvaisiais
branduoliais, nes tokio susidiirimo metu perduodamas didesnis impulsas nei sunkiyjy branduoliy

atveju.

1.2. Elektringuju daleliy saveika su medZiaga

Elektringosios dalelés su medziaga saveikauja Kulono jéga — dalelé kuria elektrinj lauka, kuris
veikia medziagos atomus. Dalelés, kurios sunkesnés uz elektronus, energijg praranda suzadinant
arba jonizuojant medZiagos atomus, esancius arti krintan¢iosios dalelés trajektorijos. Kai
elektringoji dalelé yra sunkusis jonas, atsiranda papildomas energijos praradimo procesas. Jono

energijos praradima atstumo vienetui galima apraSyti parametru, vadinamu stabdomojaja geba [12]:

= (@), (@), ®)

¢ia indeksai e ir n sumoje nurodo elektroninius ir branduolinius energijos nuostolius. Priklausomai
nuo jono energijos, medziagoje prarandamos energijos procesa galima skirstyti j du mechanizmus —
neelasting sklaidg, arba elektroninius nuostolius ir elastinius susidiirimus, arba branduolinius
energijos nuostolius, kai sgveikauja jonas ir medziagos atomas. Neelastinés sklaidos atveju energija
perduodama atomo elektronams juos perkeliant j aukStesnius atomo energijos lygmenis arba
iSmusant juos i§ atomo. Kadangi jonas sgveikauja su Zymiai mazesnés masés dalelémis, krintanciojo
jono trajektorija beveik nepakinta. Elektroniniai energijos nuostoliai proporcingi jono greiéiui
(energijai) ir pasireiSkia visame jono energijy intervale.

Branduoliniai energijos nuostoliai, arba NIEL (angl. non-ionizing energy-loss), yra budingi esant
Zzemesnei krintan¢iojo jono energijai. Jono-branduolio sgveika apraSsoma Kulono jéga tarp dviejy
teigiamy kriiviy, o sklaidos jvykio rezultatas yra ne tik prarasta jono energija, bet ir pakitusi

sklidimo kryptis. Vykstant jono-branduolio sgveikai gali pakisti ne tik krintan¢iojo jono kryptis,



taciau sklaidantis atomas taip pat gali buti iSmustas i§ pradinés savo vietos — atsiranda gardelés
pazeidimas. Sie energijos nuostoliai naudojami skaiiuojant gardelés pazaidas vykdant jony
implantavimo eksperimentus. Kai vyksta elastiné jono sklaida, NIEL gali buiti aprasyta [13]:

dE
dxpn

Efax do(E,ER)
=1y fEd ErL(ER) = ERR dEg, (6)

d

¢ia ny — atomy tankis, E — krintancios dalelés kinetiné energija, Eg ir EX . yra atatrankos atomo
energija ir maksimali energija, perduodama atatrankos atomui, E; — atomo iSmusimo i§ gardelés
energija, L(Eg) — Lindhard partition funkcija, kuri nurodo kokia energijos dalis yra perduodama
susidirimo metu tarp branduoliy (zr. [14]), 0 do(E,ER) yra diferencialinis elastinés Kulono
sklaidos skerspjuvis elektronams, protonams ir jonams. Sandauga T = ERL vadinama pazaidos
energija — ji nurodo, kiek energijos medziagoje atiduoda kinetinés energijos Ey atatrankos

branduolys iSmusant atomus.

1.3. Grafitas

Anglis turi 6 elektronus, kurie pasiskirst¢ konfigliracijoje 1s%2s%2p?. Egzistuoja mazas energijos
skirtumas tarp 2s ir 2p buseny, tod¢l lengva suzadinti vieng elektrong i§ 2s busenos i 2p biiseng. D¢l
Sios priezasties anglis turi keturis laisvuosius valentinius elektronus, kurie gali sudaryti rySius su
kitais atomais. Orbitaliy kombinacija vadinama hibridizacija, o anglis gali turéti 3 hibridizacijas:
sp®, sp? ir sp. Esant iSorinei perturbacijai, pvz., artimoje aplinkoje esantis vandenilis, susiformuoja
biisena i§ vienos s orbitalés ir trijy p orbitaliy (px, py, pz). Susiformavusios 4 naujos hibridinés
orbitalés sudaro tetraedrine struktiira. Si struktira vadinama sp3 konfigiiracija. Surinkus daug
skirtingy sp® hibridizacijos anglies atomy j viena kristala, gaunama deimanto struktiira. Tokioje
struktiiroje tarp artimy anglies atomy rysiai yra vienodi ir labai stipriis, todél deimantas yra viena
tvir¢iausiy Zinomy medziagy.

Kita svarbi struktiira yra sp® hibridizacija. Ji sudaryta i§ vienos s orbitalés ir dviejy p orbitaliy —
px ir py ir lieka viena laisva 2p orbitalé. Jos sudaro plokStumos struktiira, o kristalas, sudarytas 1§
tokiy struktiiry yra grafitas. Struktiiros plokStumoje tarp atomy veikia stiprils rysiai, o tarp sluoksniy
veikia tik silpnos Van der Waals jégos. Ideali kristaliné grafito struktiira pavaizduota 4 pav. Nors
tiek grafitas, tiek deimantas yra inertiniai, veikiant aukStam slégiui ir aukS$tai temperatiirai grafitas

virsta ] deimantg. Nustojus slégti, deimantas, nors ir stabilus, po truputj virsta j grafita.



4 pav. Kristaliné grafito struktara (a) ir galimos sluoksniy kombinacijos ABABAB (b) ir ABCABC (c). Adaptuota
pagal [15].

Branduolingje energetikoje grafitui keliami auksti reikalavimai, tokie kaip didelis §varumas (vir$
99,8%), didelis $iluminis laidumas ir kuo didesnis atsparumas spinduliuotés poveikiui. Siuo tikslu
yra keletas specializuoty grafito rusiy, kurios skiriasi tankiu, minimaliu dujy priemaisy kiekiu,
stiprumu ir kt. Branduolingje energetikoje naudojamas grafitas yra polikristaliné medziaga, sudaryta
i§ didelio kiekio kristaly. Kristalai sudaryti i§ grafeno sluoksniy, kuriuose anglies atomai sudaro
SeSiakampiy tinkla, kur atstumas tarp atomy a=2,461 A, o atstumas tarp geometri§kai gretimy
sluoksniy yra ¢=6,708 A. Dél tarp sluoksniy esancios silpnos van der Waals saveikos, sluoksniai
gali i$slysti i§ idealios rikiuotés ir gali susidaryti ABC kombinacijos (4 pav. c¢). Gardeléje esancio

anglies atomo rysio energija yra apie 7 eV [6].
1.4. RBMK-1500 reaktorius

RBMK-1500 (rus. Peaxmop Boavwoii Mowmnocmu Kananouwiir) yra lengvuoju (H,O) vandeniu
auSinamas kanalinio tipo reaktorius, kuriame grafitas naudojamas kaip neutrony létiklis ir
reflektorius. Reaktoriuje naudojamas 2,0 — 2,4% jsodrinimo UO; kuras, kuris talpinamas j 13,6 mm
skersmens cirkonio apvalkalg — vamzdelj. 18 kuro vamzdeliy sudaro kuro rinklg. Kuro iSdegimas
siekia 12 — 16 MWd/kg 2% jsodrinimo kurui ir nemazesnis nei 21 MWd/kg 2,4% jsodrinimo kurui
[16]. Reaktoriaus aktyvioji zona yra cilindro formos ir sudaryta i§ 2488 grafito kolony, kuriy
kiekvienos aukstis yra 8 m ir kurias sudaro skirtingy tipy grafito blokai. VirSuting ir apating kolonos
dalj sudaro 0,5 m aukscio grafito reflektoriai (atspindi neutrony spinduliuote atgal | aktyviaja zona).
Grafito kolona yra staiakampio, kurio pagrindas yra 0,25 m krastinés ilgio kvadratas, formos, o
bloky auks¢iai siekia 0,2, 0,3 ir 0,6 m. 2044 blokuose yra 0,114 m skersmens vertikali tuStuma,
skirta kuro rinklei, valdymo strypui ar kitai jrangai. Likusios 444 kolonos uZpildomos grafitu ir
naudojamos kaip Soninis neutrony reflektorius. Tarp grafito bloko ir kuro kanalo yra papildomai
jterpiami 0,011 m storio ir 0,02 m auki¢io grafito Ziedai. Sie Ziedai vienas kito atzvilgiu orientuoti

taip, kad vienas liestysi su kanalu, o kitas liestysi su grafito bloku — tokiu bidu uztikrinamas



Silumos perneSimas. Reaktoriui dirbant normaliuoju rezimu grafito ziedo temperatiira siekia apie
350 °C, o grafito bloko temperatiira siekia apie 550 °C. Reaktoriaus aktyviosios zonos tuStuma
uzpildoma helio-azoto dujy miSiniu siekiant iSvengti grafito oksidacijos ir pagerinti Silumos

pernesSima tarp grafito ir kuro kanaly.

1.5. Neutrony sukelti defektai grafite

Egzistuoja keli keliai, kaip neutronas gali sukelti defektus kristale. Vienas 1§ mechanizmy yra
branduolinés reakcijos. Sugéres neutrong ir iSspinduliuodamas dalele branduolys patiria atatrankg ir
gali biiti iSmustas i§ savo pozicijos. Kaip minéta anks¢iau, mazos energijos neutronams budinga
pagava, o dél isSspindulivoty gama kvanty patiriamas prieSingos krypties impulsas. Neutrono
sugerties skerspjiivis 12C ir *C branduoliams yra mazas, palyginti su elastinés sklaidos skerspjiiviu,
tai neutrono sugerties jvykiy yra Zymiai maziau uz sklaidos jvykius. Elastinés sklaidos skerspjiivio

ir pilnutinio saveikos skerspjuvio palyginimas pateiktas 5 pav.
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5 pav. Neutrono ir elementinés anglies pilnutinés sagveikos ir elastinés sklaidos skerspjiiviy priklausomybé nuo neutrono
energijos. Adaptuota pagal [17].

Tik nuo mazdaug 5 MeV pilnutinis sgveikos skerspjiivis stipriau padidé¢ja uz elastinés sklaidos
skerspjiivi, o to priezastis yra neelastinés sklaidos skerspjivio didéjimas. Neutrono Sukelto
1Smusimo reakcijos skerspjiivio priklausomybé nuo energijos pateikta 6 pav. Paveiksle matomas
stiprus laizis ir spartus reakcijos skerspjiivio padidéjimas ties 10* MeV energijos riba. Si riba
atspindi slenksting energija, kuri reikalinga anglies atoma iSmusti i§ gardelés. Nuo $ios ribos
tiesiskai didéjantis reakcijos skerspjlivis maZéjant neutrono energijai yra susijes su didéjanciu

pagavos reakcijos skerspjiiviu.
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6 pav. Anglies atomo iSmusimo reakcijos skerspjuvio priklausomybé nuo neutrono energijos, skirtingy duomeny baziy
duomenys. Adaptuota pagal [18].

Didzioji dalis grafito kristalo defekty susidaro vykstant elastinei ir neelastinei anglies atomy
sklaidai. Krentantis neutronas gali iSmusti anglies atomg i§ kristalo vietos, o iSmuStas atomas,
priklausomai nuo gautos energijos, gali iSmusti kitus atomus. Dydis, kuris nurodo kiek iSmusty
atomy tenka vienam medziagos atomui yra DPA (angl. displacement per atom). ISmusty pirminiy
atomy PKA (angl. primary knock-on atom) skaicius ir energija priklauso nuo krintan¢iojo neutrono
energijos. Kai neutrono energija yra didelé, gali vykti neelastiné sklaida, kai iSmustasis atomas yra
suzadintoje biisenoje ir véliau iSspinduliuoja fotona.

Del iSmusty atomy grafito kristaluose susidaro Frenkelio poros — vakansijos gardel¢je, kur buvo
anglies atomas, ir iSmustieji atomai. Remiantis Kinchin—Pease modeliu, pirminiai neutrono —
anglies atomo susidiirimai vyksta izotropiskai perduodant viduting energija. Pirminis iSmustasis
atomas yra jonizuotas, todél energija praranda atiduodamas elektronams, sgveikaudamas su gardele
ir susidurdamas su kitais anglies atomais — tokiu atveju sukuriama iSmusty atomy kaskada. Kai
1Smustieji atomai neturi pakankamai energijos, kad iSmusty kitus atomus, vyksta tolimesnis atomy
judéjimas, kol pasiekiama termodinaminé pusiausvyra. Neutrony spinduliuotés inicijuotos kaskados

pavyzdys grafitui pateiktas 7 pav.
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Meutronas

7 pav. Neutrono inicijuotos pazeidimy kaskados grafite schema. Adaptuota pagal [19].

Stabdomas atomas sukuria papildomas iSmusty atomy grupes, o jos paprastai sudarytos i§ 5 — 10
atomy [20]. ISmustieji anglies atomai difunduoja tarp grafito sluoksniy ir gali rekombinuoti su
gardelés vakansijomis. Taip pat iSmustieji atomai gali kauptis tarp sluoksniy, 0 tokie jstrige atomai
vadinami tarpmazgiais (angl. interstitial). Tarpsluoksniniai defektai lemia kristalo plétimasi
statmenai sluoksniams (8 pav. ¢ asis), 0 dél vakansijy jungimosi lygiagrecios plok§tumos traukiasi
(8 pav. a asis), bei gali atsirasti plok§tumos trikis. ISmusty atomy poveikis grafito kristalui pateiktas

8 pav.

Plokitumos
(C) nutrikimas deél
vakansijos

Traukimasis
<_I__> (a) \ /

Tarpmazgis atomas \_ ” . —/— ‘
| Vakansija

|
— = e !

|

Plétimasis

8 pav. Ismusty atomy poveikis grafito kristalinei strukttrai. Adaptuota pagal [21].

Pirminis iSmuStasis atomas daZniausiai turi pakankamai energijos, kad galéty iSmusti
papildomus atomus. Vienas PKA, kuris gautas susiduriant 2 MeV neutronui, gali sukelti apie 1500
papildomy iSmusimy prie§ sustojant, tod¢l galima teigti, kad neutrony reaktoriuje paZeidimai
atsiranda dél atatrankos jony [19]. ISmustieji atomai taip pat sklaidomi elastiskai ir neelastiskai.
DidZiausig energijg turin¢iy atatrankos atomy (10 MeV sukurtas PKA vidutinisSkai turi 650 keV
energijos) siekis yra labai mazas lyginant su neutono inicijuoto pirminio iSmusimo jvykiais, todél

PKA inicijuoti pazeidimai yra lokaltis — vyksta netoli nuo PKA susidarymo.
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Siekiant jvertinti atomy iSmusimus buvo sukurta keletas modeliy. Vienas pirmyjy modeliy yra
Kinchin-Pease modelis, kuriuo remiantis intervale nuo tam tikros slenkstinés energijos iki virSutinés
energijos sukurty Frenkelio pory skaiCius tiesiskai priklauso nuo pradinés PKA energijos [22].
Zemiau slenkstinés energijos Eq4 jokiy naujy i$mu$imy nejvyksta, o jei PKA energija vir§ija tam
tikrg virSuting energijos ribg E¢, papildomy iSmusimy neatsiranda, nes traktuojama, kad susidirimy
su atomais nevyksta, o krintan¢iy atomy energija prarandama jonizuojant ir suzadinant aplinkinius
atomus [23]. Remiantis $iuo modeliu i$musty atomy skai¢iaus v(T) priklausomybé nuo pazaidos

energijos T pateikta (7) formuléje:

(0, kaiT < E,
1, kaiE,; <T < 2E,
v(T) ={ - kai2E; <T <E, , ©)
2E4
==, kaiT > E.
2Eq4

Siuo metu daniausiai naudojamas ir standartiniu skai¢iuojant atominius i¥musimus laikomas
modelis yra NRT (pagal autoriy pavardes: Norgett, Robbinson, Torrens). Remiantis $iuo modeliu,
sukurty taskiniy defekty skai¢ius kaskadoje [24]:

KT
2E4

= Jkai T > %, (8)
¢ia T — pazeidimo energija. Kaip galima pastebéti, §i formulé yra panasi j Kinchin-Pease formulg,
taciau papildomai jvertinamas iSmusimo efektyvumas (angl. displacement efficiency) x. Nustatyta,
kad Sis efektyvumas nepriklauso nuo energijos, temperatiiros ir pacio taikinio ir yra apytiksliai
lygus 0,8. Kinchin-Pease ir NRT modeliy palyginimas pateiktas 9 pav. Cia pateiktas dar ir
Thompson-Wright modelis, kuris yra patobulintas Kinchin-Pease modelis jvertinus atomo
stabdymo gebos jtakg. Tarp modeliy iki 10 — 100 keV PKA energijos skirtumai yra nezymdis ir
1Sauga tik toliau did¢jant PKA energijai.
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W
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10 —

THOMPSON - WRIGHT
==+ NORGETT, ROBINSON & TORRENS
=== KINCHIN - PEASE

[$musty atomy skaiéius

| | | | | |
10 100 1000 10° 10° 10° 107
PKA energija, eV

9 pav. ISmusty atomy skai¢iaus priklausomybé nuo PKA energijos remiantis skirtingais modeliais. Adaptuota pagal [6].

1.6. Taskiniy defekty dinamika

ISmusimy kaskados pabaiga yra itin svarbus etapas, nes tai yra pradinis etapas, kai susidarg
defektai gali difunduoti, aglomeruoti arba rekombinuoti. Laikinéje perspektyvoje kaskada galima
skirstyti j 4 etapus: 1) susidiirimy iniciacijos; 2) terminio Suolio (angl. thermal spike, heat spike); 3)
gesimo (angl. quenching); 4) defekty rekombinacijos (angl. annealing). Pirmas etapas vyksta kai
energingas atatrankos jonas inicijuoja tolimesniy susidiirimy kaskada. Sis etapas trunka tol, kol
egzistuoja atomy, kuriy energijos uZtenka sukurti tolimesnius i$musimus. Siame etape sukurti
gardelés defektai yra nestabilis. Antrajame etape susidiirimy energija yra paskirstoma tarp artimy
gardelés atomy. Etapas vadinamas terminio Suolio dél to, kad esant sunkiam atatrankos atomui ir
tankiai medZiagai antriniai susidirimai vyksta labai arti vienas kito ir gaunamas didelis energijos
i§siskyrimo tankis — lokalus temperatiiros Suolis [25]. Treiajame etape sistema grjZta j
termodinamine pusiausvyra. Siuo metu susidaro stabiliis gardelés defektai — defekty sankaupos arba
pavieniai defektai. Didzioji dalis pradiniy sukurty defekty rekombinuoja ir tik nedidelé dalis tampa
stabiliais defektais. Ketvirtoji stadija vyksta tol, kol kaskados regione nelieka mobiliy defekty arba
inicijuojama kita kaskada. Si stadija tunka nuo keliy nanosekundziy, o stadijos trukme lemia
temperatiira ir apSvitos salygos [23].

Dél gardelés Siluminiy virpesiy defektai gali difunduoti. Jei defektai yra Siluminéje
pusiausvyroje su aplinka, tada judéjimas vadinamas savidifuzija (angl. self-diffusion). Judéjimas
vyksta kai atsiranda lokalus defekty koncentracijos gradientas. Pagrindiniai defekty difuzijos
mechanizmai pateikti 10 pav. Raidémis A ir B pazymétose vietose vyksta atomy apsikeitimas
pozicijomis: A dalyje vyksta linijinis apsikeitimas, o B dalyje — Ziedinis. Siais atvejais apsikeitimas
vyksta nepriklausomai nuo defekty buvimo kristale, o pats procesas reikalauja daug energijos ir
kristaluose, kuriuose yra daug defekty, tampa nesvarbiu. Raide C pazymétoje dalyje vyksta

tarpmazgio jud¢jimas tarp atomy. Procesas reikalauja daug energijos ir paprastai vyksta su atomais,
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kurie yra mazesni uz gardelés atomus. D dalyje pavaizduotas tarpmazgio perSokimas j gardelés
atomo pozicijg ji perkeliant j tarpmazgj. Tokia difuzija gali vyksta su atomais, kuriy dydis yra
panaSus arba didesnis uz gardelés atomy dydj [26]. E dalyje parodytas atomo perSokimas j
vakansijos vieta. Siuo atveju atomas perSoka i§ savo pozicijos gardeléje j vakansijos vieta, o

vakansija, analogiSkai, pereina ] buvusig atomo vietg. DaZniausiai kristale vyksta D ir E tipo

difuzijos [23].

A
& N\

B
—

-

.:b.

(Qﬁ'.
o._0

‘.I.O

E

10 pav. Pagrindiniai gardelés atomy difuzijos mechanizmai: A — linijinis atomy pasikeitimas vietomis; B — Ziedinis
atomy pasikeitimas vietomis; C — tarpmazgio judéjimas tarp atomy; D — tarpmazgio perSokimas j gardelés atomo
pozicija; E — atomo perSokimas | vakansijos vieta. Adaptuota pagal [23].

Esant aukStai temperatiirai, pavieniai tarpmazgiai gali jungtis ] aglomeracijas. Tokios
aglomeracijos susidaro dél tarpmazgiy mobilumo, o ry$iy energijos yra 1 eV eilés — aglomeracijos
yra atsparios disociacijai j tarpmazgius prie mazy temperatiiry. Lyginant su tarpmazgiais, gardelés
vakansijos paprastai turi maZesnes susidarymo energijas, ta¢iau didesnes migracijos energijas, todel
yra maZiau mobilios. Vakansijy aglomeracijos yra maziau stabilios, nes rySiy energijos yra 0,1 eV
eilés [23]. AukStoje temperatiiroje didéja tarpmazgiy ir vakansijy migracija, todél didéja ir tikimybé
rekombinuoti tarpusavyje. Nerekombinave defektai gali toliau migruoti ir sgveikauti su priemaisy
atomais, kitais kristalo defektais.

Dél neutrony sukurty taSkiniy defekty grafite lieka papildoma energija ir §i energija gali buti
islaisvinama kaitinant grafita. Si energija vadinama Wigner energija, 0 pats procesas vadinamas
atkaitinimu (angl. thermal annealing). Paprastai kaitinant spinduliuotés paveiktg grafitg stiprus
energijos islaisvinimas atsiranda ties mazdaug 200 °C [7, 27]. Sis procesas rodo, kad kaitinant

grafitg aukStesnéje nei 200 °C temperatiiroje taskiniy defekty kiekis mazéja.
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1.7. Skaitinis modeliavimas

Siuolaikiniai kompiuteriy pajégumai leidzia atlikti itin daug resursy reikalaujanéius
skaiiavimus. D¢l Sios priezasties teoriniam daleliy sgveikos su medziaga vertinimui sukurta
nemazai metody, tokiy kaip Monte Karlo, molekuliy dinamikos (angl. Molecular Dynamics) ar kt.
Molekulinés dinamikos metodu atomy saveika vertinama tik mazose sistemose, todél tampa sunku
vertinti daleliy pernasa makroskopiniu lygmeniu [5]. Kita vertus, Monte Karlo metodais vertinamos
didelés sistemos, tadiau juose nejskaitoma susidariusiy defekty tolimesné dinamika [28]. Sio darbo
metu naudotos Monte Karlo metodu besiremianc¢ios programos. Monte Karlo metodo esmé yra ta,
kad tikimybiniai skirstiniai sudaromi vertinant daugelio atsitiktinai sugeneruoty pavieniy daleliy
sgveikg — kuo didesnis skaiCius daleliy, tuo labiau tikétinas gautas rezultatas. Vertinant gautus
rezultatus reikty atsizvelgti, kad jie gauti tik nurodytai sgveikai pasibaigus, t.y. tolimesné sukurty

taskiniy defekty sgveika nevertinama.

1.7.1. MCNP programa

MCNP (angl. Monte Carlo N-Particle) yra Monte Karlo metodu paremta daleliy pernaSos
programa, kuri gali buti naudojama modeliuojant neutrony, elektrony, fotony ir kity daleliy
transportavimg medziagoje. Programoje dalelés pernasa vertinama pasirinktoje erdvéje nuo jos
atsiradimo iki dingimo, t.y. dalelé sekama nuo Saltinio iki 1Snykimo sgveikaujant su medziaga arba
pabégimo i§ tiriamos erdvés [29].

Pries atliekant skaitinj modeliavimg biitina tiksliai aprasyti eksperimento geometrija. MCNP
programoje geometrija apraSoma celémis (regionais), kuriose nurodomi jas ribojantys pavirsiai bei
cele sudaranti medziaga. Taip pat nurodomas dalelés sekimo svarbos parametras (angl. importance)
tam tikroje celéje. Sis parametras naudojamas nutraukti dalelés pernasa celéje, jeigu svarbos
reikSme lygi 0. Veliau apraSomi pavirSiai nurodant jy koordinates ir daleliy Saltinis.

Vienas i§ MCNP programos privalumy — veidrodinés plokStumos. Kiekviena } jas krintanti
dalelé yra atspindima atgal j aktyvig cele. Kitas svarbus MCNP privalumas — PTRAC (angl. particle
track output card) funkcija. Tinkamai nustacius sekimo parametrus MCNP sukuria atskirg byla,
kurioje talpinami pasirinkti daleliy parametrai — pozicija Dekarto koordinaciy sistemoje, krypties
kosinusai, energija, taip pat dalelés atsiradimo priezastis, cel¢, kurioje dalelé yra ir kt. PTRAC
funkcija gali sekti neutronus, protonus, sunkiuosius, lengvuosius jonus ir Kitas daleles. Reakcijy

skerspjtviai gaunami naudojant ENDF-VII bibliotekos duomenis.

1.7.2. SRIM programa

SRIM (angl. stopping and range of ions in matter) yra atviros prieigos programa, kuri pla¢iai

naudojama vertinant jony pluoStelio saveikos su medziaga saveika bei parametrus, atsizvelgiant |
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kvant-mechaninius jono-atomo susidarimo bruozus. SRIM programa taip pat naudoja Monte Karlo
metoda. Programa remiasi metodika, kai jony judéjimas medziagoje traktuojamas Kkaip
nepriklausomy dvinariy susidiirimy su atomais rezultatas, 0 metodas vadinamas BCA (angl. binary
collision approximation). Siuo atveju tarp judanéiy jony negali vykti susidirimai, o sukurtos
Frenkelio poros laikomos stabiliomis [30]. Esant maZiems atstumams tarp branduoliy, branduoliné
stima gali buti traktuojama kaip Kulono sgveika. Esant didesniems atstumams, elektrony debesys
ekranuoja branduolius vieng nuo kito. Dél Sios priezasties stimos potencialas V(r) apraSomas kaip
Kulono jéga tarp dviejy branduoliy su tam tikra ekranavimo (angl. screening) funkcija ¢:

V() = AR (), ©)

amey T a

¢ia Z,Z, — branduolio krivio skaiéiai, r — atstumas tarp branduoliy, a — ekranavimo atstumas.
Funkcija ¢ (E) yra suma eksponenciy, kurios apraso elektrony tarpusavio sgveika esant maziems

atstumams, o virSijus ekranavimo atstuma a, ekranavimo funkcija nepriklauso nuo kriivio skai€iaus
Z. SRIM naudoja Ziegler, Biersack ir Littmark (ZBL), arba universaly stiimos potencialg. Sis
potencialas gautas pritaikant universalia ekranavimo funkcija pavieniams teoriSkai jvertintiems
branduoliy stiimos potencialams ir puikiai tinka vertinant didelés energijos susidarimus [31].

Standartinése iSvesties bylose SRIM gali pateikti: i§ krintanCiy jony ] taikinio atomus perduotg
energija, taip pat energijas, kurig sugeria taikinio atomas, kurig sugeria atomas dél krintanc¢io jono
Kuloninio stabdymo, taip pat sukurty vakansijy skai¢iy ir pan. SRIM programa yra patogi tuo, kad
galima naudoti pagal tam tikrus reikalavimus paruostg jvesties byla.

Programoje egzistuoja 3 pagrindiniai skai¢iavimy metodai: 1) Kinchin-Pease metodas (K-P); 2)
monosluoksniy metodas; 3) pilny kaskady metodas (angl. Full Cascades, F-C). Remiantis
monosluoksniy metodu, krintantysis jonas turi susidurti kiekviename taikinio monosluoksnyje.
Tokiu budu kiekvienas susidirimas jvertinamas be aproksimacijy. Sis metodas labiau svarbus
vertinant taikinio dulkinimg (angl. sputtering), taciau pakankamai tiksliai skaiCiuojami ir kiti
parametrai. Pilny kaskady metodu kiekvienas atatrankos atomas yra sekamas tol, kol jo energija
nukrinta Zemiau minimalios iSmuSimo energijos. SRIM autoriai rekomenduoja pilny kaskady
metodg vertinant taikinio pazaidas [32], taCiau kai kurie autoriai kritikuoja jj dél neatitikimy su
kitais metodais, todél rekomenduoja naudoti Kinchin-Pease metodg su patobulinimais [33].

Egzistuoja keletas SRIM trikkumy, j kuriuos bitina atsizvelgti vertinant pazaidas. Pirmiausia
skaiiavimuose traktuojama, kad kiekvienas krintantysis jonas sgveikauja su $vieziu taikiniu, t.y.
néra prie§ tai kritusiy jony jtakos. Kitas svarbus trilkumas yra tas, kad taikinio temperatiira
skaic¢iavimy metu yra 0 K ir nevertinami jokie Siluminiai efektai, dél kuriy kinta taikinio pazaidos.

Taip pat vienas i§ trikumy yra tai, kad SRIM kodu modeliuojama tik amorfin¢ medZziaga, todél
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neatsizvelgiama ] kai kuriuos kristaliniy medziagy ypatumus: pvz., nuo dalelés jud¢jimo krypties

kristale priklauso iSmusimo energija [5].
1.7.3. GEANT4 programy paketas

GEANT4 (angl. GEometry ANd Tracking) yra atviros prieigos C++ pagrindu paraSytas ir CERN
vystomas programy paketas, skirtas daleliy pernaSos medziagoje modeliavimui remiantis Monte
Karlo metodu. Paketas ypatingas tuo, kad vartotojas gali pasirinkti ir redaguoti daugelj
modeliavimo aspekty: detalig objekto geometrija bei supancias medziagas, fizikos procesus bei
modelius, kurie nustato daleliy sgveikas, daleliy sekimo parametrus, iSorinius magnetinius laukus,
detektoriy atsako funkcijas, vykstanciy procesy vizualizacijas ir kt. [34]. Naudojant GEANT4,
vartotojas turi pats parasyti programg naudodamas C++ klasiy bibliotekas ir véliau ja kompiliuoti.
Programy paketas naudojamas daugelyje sri¢iy, tafiau pagrindinés yra medicininiai bei
branduoliniai tyrimai. Nors GEANT4 paketas branduoliniy tyrimy srityje dazniau naudojamas
modeliuojant jonizuojanciosios spinduliuotés detektorius, taciau puikiai tinka vertinant atominius
iSmusimus [35]. GEANT4 aplinkoje vietoje ZBL potencialo, naudojamo SRIM, naudojamas
ekranuotos Kulono sklaidos (angl. screened Coulomb scattering) potencialas. SRIM aplinkoje
naudojama aproksimacija, kai tikslus mazy kampy rezultatas ekstrapoliuojamas dideliems
kampams, 0 GEANT4 aplinkoje tikslus sklaidos kampas vertinamas kaip smiigio parametro (angl.
impact parameter) (atstumas tarp tiesés, iSilgai kurios judéjo dalelé pries§ sklaida, ir branduolio)
funkcija [36]. Metodo esmé yra ta, kad vykstant sklaidai, klasikinés judéjimo lygtys yra

integruojamos ir gaunamas tikslus sklaidomos dalelés ir atatrankos branduolio sekimas [37].

1.8. Grafito Ramano spektrometrija

Kai bandinys yra veikiamas monochromatinés spinduliuotés, fotonams sgveikaujant su medziaga
didzioji dalis jy yra sklaidoma elastiSkai, t.y. Sviesos daZnis ir bangos ilgis nepakinta. Tai vadinama
Reil¢jaus sklaida (angl. Rayleigh scattering). Vykstant neelastinei sklaidai yra sugeriama arba
atiduodama energija molekulei sugeriant vieno daznio fotong ir i§spinduliuojant kito daznio fotona.
Jei pradinés spinduliuotés daznis vg yra didesnis nei i§sklaidytos — stebima Ramano Stokso sklaida,
o jei mazesnis — stebima Ramano anti-Stokso sklaida. 11 pav. pateikta Ramano sklaidos schema: (a)
dalyje pavaizduotas netampriosios fotono sklaidos molekuléje procesas, kai gali biti i§spinduliuotas
mazesnio Vi arba didesnio daznio vj kitas fotonas, (b) dalyje pavaizduotos Ramano Suolio
energinés diagramos, kur N raide pazymétas nesuzadintas energinis lygmuo, Ns paZymeétas pirmasis
suzadintasis lygmuo, hvs — energijos skirtumas tarp pirmojo suzadintojo ir nesuzadintojo lygmeny,
(c) dalyje pavaizduotas tokio proceso Ramano spektras. Ramano Stokso sklaida vyksta tada, kai

molekulés yra suzadinamos i§ zemesnio vibracinio ar rotacinio lygmens ] aukStesnj ir fotonas
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praranda energija. Anti-Stokso sklaida vyksta, kai molekulé ar atomas atiduoda energija
i§sklaidytam fotonui pereinant | zZemesnj lygmenj. Kadangi molekulés vibraciniy ir rotaciniy
lygmeny uZpildymas priklauso nuo temperatiiros, esant termodinaminei pusiausvyrai zemesni
lygmenys yra labiau uZzpildyti nei aukstesnieji, todél Stokso Ramano sklaida vyksta dazniau nei

anti-Stokso [38].

hvi=hvy+hvg
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11 pav. Ramano sklaidos schema: (a) netamprioji fotono sklaida susiduriant su molekule, (b) Ramano Suolio energiné
diagrama, (c) Ramano spektras. Adaptuota pagal [39].

Dviatomé molekulé, patekusi j elektromagnetinés bangos elektrinj lauka, poliarizuojasi.
Indukuotasis dipolinis momentas:
Uing = & * E, (10)

¢ia a — molekulés poliarizuojamumas, o E — elektrinio lauko stipris. Virpant molekulei, kinta jos
poliarizuojamumas, todél kinta ir indukuotasis dipolinis momentas. Ramano juosty stipris
nusakomas Ramano Suolio momento kvadratu, kurio modulis priklauso nuo molekulés
poliarizuojamumo i$vestinés nuo nuokrypio nuo pusiausvyros padéties [40]. Vadinasi juo stipresné
molekulés poliarizuojamumo kaita, tuo stipresnis juostos intensyvumas. Ramano sklaidos
spektruose matomos rysiy, kuriy virpesio metu kinta molekulés poliarizuojamumas, juostos
intensyvumo priklausomybé nuo bangos poslinkio (cm™).

Ramano spektrometrija yra vienas i§ plac¢iausiai naudojamy metody vertinant grafito pavirSiaus
pokyc€ius. Metodikos pagrindiniai privalumai yra tai, kad technika yra jautri, nedestruktyvine,

nereikia dideliy matmeny bandiniy ir kt. Grafito Ramano spektras pasizymi 2 pagrindinémis
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pirmosios eilés juostomis G ir D. G juosta ties ~1580 cm™ vadinama charakteringaja, ir ji matoma
visuose sp® hibridizacijos sistemose Ramano sklaidos spektruose. G juosta atspindi tarp sp

hibridizacijos atomy pory besipleciancius rysius, kaip parodyta 12 pav. kair¢je puséje [41].

(a) G juosta (b) D juosta

12 pav. Anglies atomy virpéjimas atsirandant (a) G juostai ir (b) D juostai. Adaptuota pagal [39].

Siuo atveju krintantysis fotonas suzadina virtualig elektrono-skylés pora. Impulso tvermés désnis
reikalauja, kad elektrono ir skylés impulsy suma buty lygi nuliui. Elektronas arba skylé sukuria
(arba sugeria) kvaziimpulso g fonona, kurio energija zw, 0 @ fonono daznis. Tada vyksta spinduliné
elektrono ir skylés rekombinacija — iSspinduliuojamas fotonas, kurio bangos ilgio padidéjimas
priklauso nuo fononui perduotos energijos [42]. Vyksmo schema pateikta 13 pav. (a) dalyje. Sio
vyksmo metu gali dalyvauti tik Brillouin zonos I” taske esantys fononai (q=0), 0 procesas vyksta tik
su vienu fononu.

Antroji pagrindiné juosta grafito Ramano spektre ties ~1330 cm™ Zinoma kaip D (kai kur D1)
arba defekty juosta. Si juosta idealiame grafite yra negalima dél impulso tvermés désnio ir atsiranda
tik esant kristalo netvarkai. Egzistuojant kristalo defektams, aktyvuojasi 12 pav. deSingje puséje
pavaizduotas atomy virpéjimas, o tokia moda vadinama kvépavimo (angl. breathing mode).
Kadangi branduolinis grafitas yra polikristaliné medZziaga, tai atsiranda defekty ties kristaly ribomis
(angl. grain boundary) ir visada stebimas antrosios juostos atsiradimas. Krintanciojo fotono
suzadintas elektronas iSspinduliuoja fonong, impulsui pakintant q verte, o tada jis sklaidomas
defekto grjzta j pradine pozicija ir gali rekombinuoti. Siuo atveju defektas gali bet koks gardelés
simetrijos trikis: sp3 defektas, vakansijos sritis, kristaly riba ar kt. [39]. Proceso vyksmo schema

pateikta 13 pav. (c) dalyje.
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(a) G juosta (b) D' juosta

13 pav. Fotony sklaida lemianti (a) G juostos ir (b) D juostos atsiradima Ramano spektruose. Cia g yra fonono
impulsas, o briiksniais pazyméta elastiné sklaida dél defekto. Adaptuota pagal [39].

Bendru atveju D juostos intensyvumas atspindi netvarkg bandinyje, taip pat juostos intensyvumas
didé¢ja mazéjant kristaly dydziui. Veikiant spinduliuotei, D juostos intensyvumas didéja, nurodant
defekty kaupimasi ir strukttiros tapima netvarkia.

Grafito Ramano spektruose taip pat pasirodo D" (kai kur D2) juosta ties 1620 cm™, kuri yra D
juostos virstonis. Sios juostos intensyvumas didéja, didéjant tarpui tarp grafeno sluoksniy [43]. Kaip
ir D juostai, D" juostai atsirasti reikalingi defektai. D" juostos atsiradimo procesas pavaizduotas 13
pav. (b) dalyje. Siuo atveju sklaida nevyksta K" taske.

Tipinis Ramano spektras ir budingos juostos §vieziame branduoliniame grafite (juoda spalva) ir
paveiktame spinduliuotés (mélyna ir raudona spalva) pateiktos 14 pav. Kai grafito bandinys yra
veikiamas intensyvios spinduliuotés, struktiira gali biiti stipriai pazeista ir tokio bandinio Ramano
spektras Siek tiek pakeicia formg: atsiranda papildoma juosta tarp D ir G juosty (14 pav. esanti D3

! atsirandanti stipriai netvarkiuose

juosta). D3 juosta yra plati juosta ties mazdaug 1500 cm
bandiniuose. Kai kurie autoriai teigia, kad §i juosta susijusi su sp3 hibridizacijos atomy buvimu sp?
hibridizacijos struktirose arba amorfine anglimi [43]. Grafito Ramano spektruose atsiranda ir
daugiau juosty, taciau Siame darbe jos nebus nagrin¢jamos.

14 pav. Ramano sklaidos spektrai pateikti spinduliuotés nepaveiktam bandiniui bei skirtingose
temperatiirose jonais implantuotiems bandiniams. Abiem implantavimo atvejais bandinys gavo ta
pati ¢ = 610 cm™2 jony jtékj (7,4 DPA implantavimo gylyje pagal SRIM), tagiau spektry
forma skiriasi. Implantavimui vykstant aukstesnéje temperatiiroje spariau vyksta defekty
migracija, todél dalis pirminiy defekty rekombinuoja tarpusavyje bei sgveikaujant su gardeléje
esanciais defektais. Dél Sios priezasties po implantavimo aukstoje temperatiiroje amorfiné juosta

néra tokia auksta kaip implantavimo Zemoje temperattiroje juosta bei matomos D ir G juostos.
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14 pav. Nepaveikto (juoda spalva) ir jonais paveikto (raudona ir mélyna spalva) grafito Ramano spektrai, gauti
naudojant 515 nm spinduliuote, o jony implantavimas vyko skirtingose temperattirose. Adaptuota pagal [43].

Turint idealios struktiros grafita ir sukeliant defektus, jo Ramano spektre atsispindi 3
pagrindinés amorfizacijos stadijos: 1) grafito virtimas j nanokristalinj grafita, 2) nanokristalinio
grafito virtimas j maZai amorfing sp® anglj, 3) mazai amorfinés anglies virtimas stipriai amorfine
anglimi [44]. Pagrindiniai efektai, apraSantys pirmajg stadijg, yra tokie: a) G juostos smailé
pasistumia i§ ~1580 cm™ j ~1600 cm™ sritj dél iSaugusio D" juostos intensyvumo, b) atsiranda D
juosta ir padidéja D ir G juosty intensyvumy santykis I(D)/1(G), c) padidéja juosty plotis.
Pagrindinis struktiirinis pokytis yra per¢jimas i§ monokristalinés j polikristaling medziaga, 0
struktiiroje praktiskai néra sp® sri¢iy. Antrojoje stadijoje G juostos smailés padétis i§ ~1600 cm™
pasikeicia  ~1510 cm™, o I(D) ir I(G) juosty santykis artéja j nulj. Tvarkingy SeSiakampiy ziedy
struktiiroje didéjant kristalo netvarkai atsiranda vis daugiau sp* hibridizacijos sri¢iy, o atstumas tarp
defekty Lp mazéja, todél tvarkingy Ziedy skaiius ima mazéti, o kartu su juo mazeja ir D juostos
intensyvumas [44]. Kadangi G juosta priklauso tik nuo sp? pory rysiy plétimosi, 1(G) lieka
nepakites, todel 1(D)/I(G) mazéja. Antrosios stadijos pabaigoje kristalo strukttira yra sudaryta is
daugiausia sp? sri¢iy, kurios turi penkiakampiy, Se$iakampiy ir aukstesnio laipsnio netvarkingy
ziedy konfigiracijas ir nedidelio kiekio sp® sri¢iy. Tregiosios stadijos metu sp® sri¢iy kiekis kristale
stipriai auga, o sp® sritys keidiasi i§ Ziediniy j grandiniy tipo. Ramano spektre G juostos smailé
slenkasi i§ ~1510 cm™ j ~1570 cm™ dazniy sritj, [(D) ir I[(G) juosty santykis tampa artimu O.

Vertinant juosty D ir G intensyvumy santykj, galima spresti apie bandinio pavirSiaus struktiiros
netvarka, pvz., atstuma tarp defekty Lp(nm) ir taskiniy defekty tankj np(cm™) esant bet kokiam
lazerio zadinimo bangos ilgiui A (nm) grafene [45]:

-1
13 = (1,84 0,5) - 10~ (%) , (11)
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_ (1,840,5):10%2 (1(D)

' = At (1(6))’ (12)
c¢ia I(D) ir I(G) yra atitinkamai juosty D ir G intensyvumai. Esant maZai netvarkai ar
perturbacijoms, rekomenduotina naudoti ploty po smailémis santykius, nes tai simbolizuoja proceso
tikimybe, o kai netvarka yra didel¢, labiau rekomenduojama naudoti juosty amplitudziy

intensyvumus bei juostos plocius puséje auksc¢io — FWHM (angl. full width at half maximum) [46].
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2. Tyrimo metodika
2.1. Modeliavimas MCNP programa

Modeliavimo objektu pasirinkta viena kuro rinklé apsupta grafito kolonos. Objekta sudaro 686
cm grafito kolona su kuro rinkle bei 50 cm aukscio grafito reflektoriai virSuje ir apacioje kolonos, 0
schema MCNP programos aplinkoje pateikta 15 pav. Realiomis salygomis kiekviena grafito kolona
su kuro rinkle yra apsupta keleto kity kolony, i§ kuriy dalelés gali judéti j tiriamaja kolona.
Panaudojus atspindinéias plokStumas, gaunamos panasios salygos, taciau skaitiSkai modeliuojama
tik viena kolona, o tai leidzia supaprastinti ir sutrumpinti skai¢iavimus. Modeliavime naudojamas
vidutinio i§degimo 2,4 % jsodrinimo kuras. Neutrony ir jony erdvinio pasiskirstymo vertinimui
grafito kolona pagal radialinj profilj padalinama j 0,5 cm storio ziedus. Skai¢iuojamas tokios
konfigtracijos kritiSkumas bei neutrony ir atatrankos jony srauty pasiskirstymai. Susidariusiy
atatrankos jony pagrindiniai parametrai gaunami panaudojus PTRAC funkcija.
by o,

Virsutinis
reflektorius

25 cm

Apatinis
reflektorius

15 pav. Vienos kuro rinklés grafito kolonoje vaizdas. Skai¢iais pazymétos dalys: 1 — grafito blokas, 2 — grafito Ziedas, 3
— kuro rinklés vamzdelis, 4 — auSinimo vanduo, 5 — UO, kuras.

2.2. Modeliavimas SRIM programa

Pries atliekant atatrankos jony sgveikos su grafito gardele skaitini modeliavimg, MCNP
programa sumodeliuotas jony erdvinis pasiskirstymas SRIM programai pateikiamas nurodytu
formatu (zr. 1 prieda): identifikacinis pavadinimas, numeris, kinetiné energija (eV), pozicija erdvéje
(A) ir krypéiy kosinusai. Modeliuojant MCNP programa jony srautui bidinga cilindriné simetrija.
SRIM programa negali modeliuoti cilindro, todél modeliuojamas grafito kubas, 0 aprasant
atatrankos jony pozicijas daromas koordinaciy pakeitimas: atatrankos jono pozicija (radiusas ir

aukstis) MCNP modeliuotoje grafito kolonoje kei¢iama j gylj bandinyje bei pozicija plokstumoje.
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Tokia jvesties byla naudojama atatrankos jony sgveikos su grafitu modeliavimui. Modeliuojant
vertinamas susidariusiy taskiniy defekty skaicius jonui, taip pat defekty erdvinis pasiskirstymas.
Modeliuojant atatrankos jony sgveikg su medziaga naudojami Kinchin-Pease (K-P) ir Full-Cascades
(F-C) metodai.

SRIM programoje spinduliuotés atomy energija yra prarandama dé¢l elektroniniy suzadinimuy,
perduodama gardelés fononams arba prarandama dél gardelés rySiy nutraukimo. Siekiant jvertinti
sukurtas pazaidas pagal NRT metoda, SRIM aplinkoje pazaidos energija vertinama taip [33]:

Tpay = E) — E{ —Ef = El + E¥, (13)
ia EY — jony spinduliuotés energija, E; — pirminiy jony prarasta energija dél jonizacijy, EL —
atatrankos jony prarasta energija dél jonizacijy, E¥ — fononams perduota spinduliuotés energija, EX
— fononams perduota atatranky energija. Siuo atveju pazaidos energija yra jony pluostelio ir

energijos, prarastos dél jonizacijy, skirtumas arba perduotos energijos fononams suma.

2.3. Skaicdiavimai ,,SPECTER® programa

Taskiniy defekty susidarymo spartai vertinti naudota ,,SPECTER® programa. Tai yra atviros
prieigos programa, kuri sukurta 1985 metais Argono nacionalinéje laboratorijoje, JAV, 0 jos
pagrindinis privalumas yra tas, kad vartotojui reikia pateikti tik neutrony srauto duomenis.
Programa pritaiko neutrony sgveikos biblioteky bylas vartotojo nurodytai energijy grupiy struktiirai
ir apskaiciuoja parametrus: DPA vidurkius, dujy (He) pasigaminimg bei kt. Programa naudoja
pladiai naudojamas neutrony sgveikos skerspjiviy bibliotekas ENDF/B-IV ir ENDF/B-V [47].
Vertinant taskinius defektus ,,SPECTER® programa reikia atsizvelgti j pagrindinius trikumus: DPA
spartos apskai¢iuojamos remiantis vien tik skerspjtviy bibliotekomis, t.y. neatsizvelgiant j neutrony
ir jony saveikos su medziagg ypatumus. Taskiniy defekty susidarymo mechanizme neatsizvelgiama
i aplinkos temperatiirg bei simuliuojama neutrony saveika ne su grafitu, bet su anglimi kaip

elementu, todél neatsizvelgiama j tankj bei gardelei budingus parametrus.

2.4. Modeliavimas GEANT4 programa

Daleliy pernasai grafite vertinti naudojama GEANT4 programos 10.3 versija. Kadangi
branduoliniame reaktoriuje neutrony energijos siekia iki 20 MeV, sgveikai su medziaga modeliuoti
pasirenkamas NeutronHPphysics modelis, kuris naudoja ENDF/B-VII reakcijy skerspjuviy
bibliotekos duomenis. Prie esamo modelio buvo pridétas terminiy neutrony sklaidos modelis, kuris
atsizvelgia | kai kuriuos atomy parametrus: chemiskai suriSty atomy vibracijos, iSilginis judéjimas ir
sukimasis turi jtakos reakcijy skerspjiiviams ir sklaidos energijoms. Elektringyjy daleliy sgveikos
fizikai aprasyti buvo pasirinktas kartotinés sklaidos (angl. multiple scattering, MSC) modelis, nes

naudojami skai¢iavimy algoritmai yra detalesni negu pavieniy sklaidos jvykiy modelio. Vertinant
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jony saveikg su medziaga naudojama pavieniy Kulono sklaidos jvykiy modelis, nes naudojant jj
galima nustatyti tokia pat iSmusimo energija, kuri naudota SRIM skai¢iavimuose [48].

Kadangi GEANT4 neturi galimybés naudoti veidrodines plokStumas daleléms, vietoje grafito
kolonos su kuru modelyje naudojamas mazesniy matmeny grafito blokas ir MCNP kodu gautas
neutrony spektras. Grafito kubo modelis pateiktas 16 pav.: vidinis staciakampis gretasienis yra

grafitas, o iSorinis staCiakampis yra riba, iki kurios atliekamas modeliavimas.

16 pav. GEANT4 aplinkoje modeliuojama 300 neutrony saveika su grafitu. Siuo atveju neutronai leidziami Y asies (j
vir§y) Kryptimi i§ pozicijos 0 -6,65 0 cm.

Pagal RBMK-1500 kolonos matmenis, didziausias atstumas yra tarp grafito kolonos kampo ir kuro
rinklés vamzdelio — jis apytiksliai lygus 13,3 cm. Modelyje grafito bloko krastine iSilgai Y aSies
pasirenkamas $is matmuo. Modeliuojant nustatyta, kad kity dviejy krastiniy didinimas rezultaty
zymiai nekeicia, todél, siekiant pagreitinti skai¢iavimus, krastiniy matmenys yra 40 cm. Nustatomas
1zotropinis neutrony Saltinio kampinis pasiskirstymas, bet vertinama sgveika tik ty neutrony, kurie
sklinda grafite.

Modelyje naudojamas GEANT4 duomeny bazéje esantis G4_GRAPHITE_POROUS grafitas,
kurio tankis atitinka RBMK-1500 reaktoriuje naudojamo grafito tankj — 1,7 g/cm®. Nurodoma, kad
grafito temperatiira sieckia 750 K. Vertinant neutrony sgveika su grafitu, renkama informacija apie
daleliy energijos praradimg atstumo vienetui, taip pat atatrankos jony skaiciy, jy energija, erdvinj

pasiskirstyma ir kt. parametrus. Pazaidos energija GEANT4 pakete jvertinama pagal tokig formule:
T = Eyin " L(E), (14)
Cia Ey;y, yra antriniy daleliy kinetinés energijos, o L(E) yra Lindhard partition funkcija.

2.5. Anglies jony implantavimas

Pagrindinis neutrony sgveikos su reaktoriaus grafitu mechanizmas yra anglies atomy iSmusimai

ir atatrankos jony sukurtos kity atomy jonizacijos ir suZzadinimai, susidedantys j iSmusimy kaskadas.
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Implantavimo metu anglies jony stabdymas medziagoje taip pat sukuria tankias kaskadas, kur
atatranky energija yra didelé. D¢l Siy priezasCiy jony sgveika su grafitu yra pana$i | neutrony.
Kadangi didzioji dalis pazaidy grafite atsiranda dé¢l neutrony sukurty anglies atatrankos jony
sgveikos, anglies jony implantavimas sukuria tokio pacio tipo pazaidas grafite.

Apsvitos jonais metodas yra geras tuo, kad sukuriama reikiama grafito gardelés strukttriné
pazaida, taciau bandinys, prieSingai nei veikiant neutroninei spinduliuotei, netampa radioaktyviu.
Taip pat vienas i§ pagrindiniy privalumy yra galimybé pasiekti dideles dozés galias, t.y. reikiamas
DPA skaicius gali bati sukuriamas per Zymiai trumpesnj laikg nei neutrony spinduliuotés atveju.

Jony implantavimo eksperimentams atlikti buvo naudojamas Tandetron 4110A (General lonex

Corp.) tandeminio tipo tiesinis jony greitintuvas. Greitintuvo sistemos schema pateikta 17 pav.

/ /5 3 4 /6
————— ook e ++4++++ e F
—_— 2_"3. ——
L

17 pav. Greitintuvo Tandentron 4110A supaprastinta schema: neigiamy jony $altinis (1), auks$tos jtampos
generatorius (2), greitintuvo vamzdis (3), kravio keitimo celé (4), neigiamy jony pluostelis (5), teigiamy jony
pluostelis (6). Adaptuota pagal [49].

Sunkiyjy jony Saltinyje Hiconex 834 sukurti cezio jonai iSmusa i$ anglies taikinio jonus, o iSmustieji
jonai greitintuvo sistemoje atlenkiami magnetais. I$ pradziy yra greitinami neigiami jonai, o tada
auks$tos jtampos generatoriumi jy krivis keiiamas | teigiamg ir toliau vyksta greitinimas.
Fokusavimo sistemoje esantis elektrostatinis kvadrupolinis leSis fokusuoja ir nukreipia link
magneto teigiamy jony pluostelj, pasalindamas neutralias komponentes bei nepageidaujamos kriivio
bisenos teigiamus jonus ir tada pluoStelis nukreipiamas ] bandinj. Dél aparatiiros ypatumuy,
stabilesnis implantavimo procesas gaunamas esant dideléms jony pluostelio energijoms (apie 2
MeV) [49]. Implantavimo metu pusé bandinio uzdengta aliuminio folija, todél §i pavirSiaus dalis
lieka nepaveikta. Tyrime naudoty bandiniy nuotrauka pateikta 18 pav. Kaip matoma, bandiniy ilgis
ir plotis yra po ~1 cm, o aukstis svyruoja nuo 0,7 cm iki 1,2 cm. Siekiant daryti kuo maZiau jtakos

bandiniy pavirsiui, jie po atskélimo i$ grafito kolonos nebuvo papildomai apdoroti.
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18 pav. Tyrime naudoti RBMK reaktoriaus kolonos grafito bandiniai.

2.6. Grafito Ramano sklaidos spektry matavimas

Bandiniy Ramano sklaidos spektrai iSmatuoti Renishaw inVia Ramano spektrometru naudojant
633 nm bangos ilgio lazering spinduliuote. Matavimai atlikti FTMC esancioje
Spektroelektrochemijos laboratorijoje. Lazerio galia siekia 1-5 mW, 0 matavimy metu spindulio
intensyvumas bandinio plokStumoje — 10%. Bandinio pavirSiaus analizé atlikta naudojant 50x
mikroskopo objektyva. Esant tokiam didinimui analizuojamas 1-2 umz bandinio pavirSiaus plotas.
Kiekvieno tyrimo metu analizuoto bandinio spektro registravimas vyko 100 sekundziy, spektra
centruojant ties 1800 cm™ juosta. Darbo spektrometru pradZioje ir pabaigoje buvo matuojamas
silicio spektras, norint jvertinti galimg matavimo skalés pasislinkimg. Grafito bandiniuose matuoti
atsitiktinai pasirinkti taSkai, o viename bandinyje matuoty tasky skaiCius yra nemazesnis uz 5
taskus. Analizuojant Ramano sklaidos spektrus, rezultatai normuojami pagal maksimalig

intensyvumo verte j vieneta.

2.7. Grafito terminis apdorojimas

Grafito bandiniy terminiam apdorojimui naudotos jrangos supaprastinta schema parodyta 19 pav.
Iranga sudaryta i§ techniskai Svaraus (99,9%) argono dujy baliono, elektrinés krosnelés, termoporos

su voltmetru, kaitinimo vamzdelio ir vakuuminio siurblio.

Krosnelé

Ar dujos [

Vakuuminis
siurblys

Grafito bandiniai

Termopora

19 pav. Grafito terminio apdorojimo jranga.

Pirmiausia grafito bandiniai jvedami j vamzdelj prie krosnelés, tada atlieckamas vamzdelio

vakuumavimas. ISvakuumavus vamzdelj, 1 ji 10 sekundziy leidZziamas argonas. Kaitinimo metu
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argono baliono bei dujy is¢jimo voztuvai iSlieka Siek tiek atidaryti, palaikant dujy srauta. Grafito
bandiniy kaitinimas buvo atliekamas 400, 600 ir 800 °C temperatiiroSe, pasiekus darbing
temperatiirg kaitinant 5 valandas. Praéjus kaitinimo laikui grafito bandiniai ausinami atmosferos

ore.

2.8. Tyrimo eiga

Tyrimo metu siekiama istirti RBMK reaktoriaus grafite dél neutrony poveikio sukuriamy
pazaidy evoliucija. Siam tikslui pasitelkiamas skaitinis neutrony ir jony saveikos su grafitu
modeliavimas, kurio metu jvertinami jony implantavimo parametrai, pagal kuriuos sukurtos
pazaidos yra ekvivalencios neutrony sukurtosioms reaktoriaus grafite. Pirmiausia atliekamas
neutrony sgveikos su reaktoriaus grafitu skaitinis modeliavimas MCNP programa. Jvertinamas
grafito kolonos konfigiiracijos kritiSkumas, neutrony bei jony srauty pasiskirstymas, taip pat
atatrankos jony erdvinis pasiskirstymas. Naudojant MCNP, srautas skai¢iuojamas vienai $altinio
dalelei (t.y. neutronui), todé¢l realiomis saglygomis gaunamas srautas @ aprasomas formule [50]:

_ PV 1
(1,6022%10713)wy  kesy

" Dy, (15)

¢ia P — kuro rinklés galia (W), v — vidutinis neutrony skaicius, gaunamas dalijantis branduoliui, wy
— per vieng skilimg iSsiskirianti energija (MeV), k.rr — MCNP programa apskaiciuotas neutrony
daugéjimo koeficientas, @, — MCNP jvertintas neutrony srautas (cm™). Remiantis [51] Saltiniu,
vidutinis neutrony skaicius dalijantis 2%y pranduoliui yra v = 2,4355 +0,0023, o vidutiné
skilimo metu iSsiskyrusi energija siekia 200 MeV. Atatrankos jony erdvinj pasiskirstyma MCNP
gali pateikti PTRAC i8vesties byloje, kurios supaprastinimo tikslu naudojama atviros prieigos
programa ,,ParsNIP* [52], leidzianti PTRAC bylas supaprastinti pagal pasirinktus parametrus. Pagal
SRIM programos reikalavimus apdorota MCNP PTRAC byla naudojama atatrankos jony saveikos
su grafitu skaitiniam modeliavimui. Jvertinamas taSkiniy defekty erdvinis pasiskirstymas, jy
skai¢ius vienam krintanc¢iajam jonui. Atlikus skaitinj modeliavimg, DPA spartg galima apskaiciuoti

pagal tokig formule:
DPA = Snflvak (16)

Natomy

¢ia N,, yra atsirandanciy per laiko vieneta neutrony skai¢ius, N4 yra vidutinis vakansijy skaiéius
vidutinés energijos neutronui, o N,; yra pilnutinis atomy skaiCius tiiryje. Atsizvelgus j viduting
atatrankos jony energijg ir pazaidos energija, NRT metodu jvertinama taSkiniy defekty susidarymo

sparta.
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MCNP programa gautas neutrony srauto pasiskirstymas naudojamas ,,SPECTER* ir GEANT4
programose. ,,SPECTER* programa jvertinama realias saglygas atitinkancio neutrony srauto kuriamy
pazaidy spartos priklausomybé nuo atstumo grafite. GEANT4 aplinkoje jvertinama atatrankos jony
energija, sukuriamy taskiniy defekty koncentracijos priklausomybé nuo atstumo bei DPA sparta
grafite. Skirtingais metodais gauti rezultatai palyginami tarpusavyje ir su literatiiros duomenimis.

Atsizvelgus i jony implantavimo ir neutrony sgveikos su reaktoriaus grafitu procesy panasumus,
skaitinio modeliavimo metu parenkamos salygos ekvivalen¢ioms pazaidoms sukurti. SRIM
programa simuliuojamas jvairiy energijy **C jony implantavimas j grafito gardele ir jvertinamas

jony jtékis, reikalingas tam tikrai DPA vertei pasiekti:

DPA = % (17)

vac

¢ia v — vakansijy skai¢ius angstremui-jonui ( ), ¢ — jony jtekis (jonai/cm?), 0 n — atomy tankis

A-jonas
(cm™). Remiantis gautaisiais rezultatais, atlickamas jony implantavimas j grafito bandinius.
Implantavimo metu bandinio pavir§iuje sukuriamy pazaidy kokybinis vertinimas atliekamas
Ramano spektrometrine jranga. Atsizvelgus j tai, kad reaktoriuje pazaidos sukuriamos esant aukstos
temperatiiros salygoms, atlickamas bandiniy terminis apdorojimas. Bandiniy Ramano spektrai
matuojami po kiekvieno terminio apdorojimo etapo ir, atsizvelgus j gautus spektrus, pagal D ir G
juosty intensyvumy santykius vertinama atkaitinimo jtaka grafito pavirSiaus pazaidy mazinimui ir

pradinés struktiiros atsistatymui.
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3. Tyrimo rezultatai

Vidutiné vienos kuro rinklés galia siekia apie 2,6 MW. MCNP apskaiciuotas tokios kuro rinklés
ir grafito matricos neutrony daugéjimo koeficientas yra k.rr = 1,03. Pagal (15) formule
apskaiCiuojamas realias reaktoriaus sglygas atitinkantis neutrony srautas. Bendro srauto verté Kinta
nuo ¢ = 1,82-10"n/cm?s prie kuro rinklés iki ¢ = 1,94 - 10'*n/cm?s prie grafito bloko
iSorinio kampo, o srauto vidurkis yra ¢ = 1,88 - 10'* n/cm? s. Tokiu biidu apskai¢iuotos neutrony
srauto vertés atitinka literatiiroje pateiktas vertes [53,54,55]. Neutrony srauto priklausomybé nuo

atstumo grafite nuo kuro rinklés centro pateikta 20 pav.

] Neutrony energija, MeV
10°-107
107-10°
—10°-10"
] 10°-10"
] ——10"-10"
10°-10°
| 10%-10"
| ——107"-10°
10° - 10

\ 1 |=— Suminis srautas

1013

10" 5

Neutrony srautas ¢, n/em’s

5 10 15

Atstumas nuo centro, cm

20 pav. Skaitinio modeliavimo metu gauty skirtingy energijy neutrony srauto priklausomybé nuo atstumo.

Didéjant atstumui, didelés energijos neutrony indélis j bendrg srautg mazéja — atsiranda daugiau
mazos energijos neutrony. Didelés energijos (0,1 — 10 MeV) srityje matomas srauto netolygumas
ties 12 — 13 cm atstumu. Mazesnés nei 0,1 MeV energijos neutronams ties Sia riba toks efektas
nestebimas. Tai susij¢ su Sioje srityje naudojamomis atspindinCios plokStumomis. Pagal MCNP
atatrankos jony parametrus modeliuojant SRIM programa gauta, kad vienas atatrankos jonas
sukuria 160 — 172 vakansijy pagal Kinchin-Pease metodg ir 202 — 210 iSmuSimy pagal pilny
kaskady metodg. Verciy iSsibarstymas gautas dél riboto daleliy skaiciaus Monte Karlo simuliacijos
metu. Pagal MCNP vienam neutronui tenka vidutiniskai 13,8 atatrankos jony, kuriy energija
didesne uz 1 keV, t.y. MCNP nevertina jony, kuriy energija mazesn¢ uz 1 keV. SRIM programa
modeliuoty sukuriamy taskiniy defekty priklausomybé nuo krintanciojo jono energijos pateikta 21
pav. Gauta, kad 1 keV energijos jonas gali sukelti apie 12 iSmusimy, todél vertinant rezultatus reikia

atsizvelgti | tai, kad nejskaitomi papildomi iSmusimai.
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21 pav. Sukurty taskiniy defekty skai¢iaus priklausomybé nuo jono energijos grafite.

Atsizvelgus | atatrankos jony skaiéiy ir vakansijy skaiéiy jonui, pagal (16) formulg¢ K-P ir F-C
metodais apskai¢iuotos DPA spartos yra, atitinkamai, Rxp = (1,45 +0,11) - 1078571 ir Rpc =
(1,77 £ 0,06) - 1078s~1. Pagal $ias vertes per vienerius reaktoriaus veikimo metus grafito kolona
vidutini$kai patiria DPAgp = 0,46 + 0,04 ir DPAp. = 0,56 + 0,02. Pagal SRIM rezultatus
atatrankos jony vidutiné energija yra 100 keV ir 0,9 % S$ios energijos perduodama tiesiogiai
gardelés fononams, o 12,4 % Sios energijos gardelés fononams atitenka per atatrankos jonus. Pagal
(8) ir (13) formules gauta, kad NRT metodu gauta DPA sparta lygi Rygr = (1,48 + 0,05) -
1078571, arba DPAygr = 0,47 + 0,02 per vieneriy mety laikotarpj. Remiantis MCNP neutrony
srauto rezultatais ir GEANT4 programa gauta, kad tirtame thryje DPA sparta yra Rgpant =
(1,114 0,10) - 1078s™1, arba DPAgganr = 0,35+ 0,03 per vienerius veikimo metus. Pagal
MCNP neutrony srauto erdvinj pasiskirstymg ,,SPECTER® programa jvertinama DPA
priklausomybé nuo atstumo. Gauta, kad pazaidy kirimo sparta kinta nuo Rgpgcrer = (2,54 +
0,20) - 10~8s~1) arciau centro iki Rspgcrer = (1,99 + 0,16) - 107851 prie grafito bloko iorés, 0
vidutinis pazaidy kiekis per vieneriy mety laikotarpj yra DPAgprcrer = 0,72 £+ 0,06. Lyginant
metody rezultatus matoma, kad GEANT4 sukuriamy pazaidy skaiCius yra mazesnis nei gauty kitais
metodais. Kadangi GEANT4 modelyje nenaudojamos atspindin¢ios plokStumos, didelé dalis
galinciy sukelti iSmusimus neutrony pabéga i$ tiriamojo ttrio. Tai patvirtina 22 pav. pavaizduotas
neutrony energinis pasiskirstymas ties tiriamojo tirio riba. Kaip matoma, didelé dalis greityjy

neutrony pabeéga i$ grafito.
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22 pav. GEANT4 programa gautas neutrony energinis pasiskirstymas ties tiriamojo tiirio riba.

»SPECTER® gautos didesnés vertés gali biiti paaiskintos tuo, kad apskaiciuojant naudojami tik
reakcijy skerspjtiviai — t.y. neatsizvelgiama j SRIM ir GEANT4 naudotg iSmusimy energija, taip pat
neatsizvelgiama ] mazesnj nei natiiralaus grafito tankj. SRIM F-C ir K-P metodais gautos vertés yra
panaSios bei paklaidy ribose sutampa su NRT metodo rezultatais. Visais metodais gauty verciy
vidurkis yra DPA = 0,51 + 0,12. Kituose reaktoriuose, kuriuose grafitas naudojamas kaip 1étiklis,
DPA vertés per metus siekia nuo 0,2 iki 0,9 [56], todél gautosios DPA vertés atitinka teorinius
vertinimus.

Sukiiriamy pazaidy sparty priklausomybés nuo atstumo grafite pateiktos 23 pav. Pazaidy spartos
normuotos ] maksimalias vertes. Visomis programomis gaunama vienoda tendencija — grafite
sukuriama daugiau pazaidy arciau centro, o tolstant DPA kiekis maZzéja. Tai susije su didesniu
iSmusimy reakcijos skerspjuviu didesnés energijos neutronams bei atatrankos branduoliy
sukeliamomis didesnémis kaskadomis [18]. GEANT4 programa gauta, kad didéjant atstumui,
pazaidy intensyvumas pradZzioje Siek tiek padidéja, tac¢iau véliau tiesiSkai mazéja. Dél pabégusiy 18
tiriamojo turio neutrony atsiranda skirtumas tarp literatiiroje nurodomos kreivés ir GEANT4 kreivés
tolstant nuo neutrony Saltinio. SRIM rezultatai rodo, kad pazaidy intensyvumas i§ karto stipriai
mazeja, taCiau artéjant prie grafito bloko krasto intensyvumo maz¢jimas sulétéja — matoma
atspindéty neutrony jtaka. Padidéjes skirtumas tarp literatiiros duomeny kreivés ir SRIM kreivés
gali atsirasti dél modeliavimo ypatybiy — nejskaityty zemesnés nei 1 keV energijos atatrankos jony
jitakos. ,,SPECTER* rezultatai rodo, kad paZaidy intensyvumas tolygiai mazéja did¢jant atstumui,

kaip tai rodo ir literatGriniai duomenys [6].
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23 pav. DPA spartos priklausomybés nuo atstumo grafite naudojant skirtingas programas ir literatiiros duomenis.

Atliekant skaitinj modeliavimg SRIM programa jvertinta skirtingy energijy 2c jony kuriamy
taskiniy defekty pasiskirstymo priklausomybé nuo atstumo grafite. Nustatyta, kad kei¢iant energija
kinta implantavimo gylis bei taskiniy defekty pasiskirstymas. 70 keV ir 700 keV energijos *2C jony
kuriamy taSkiniy defekty profiliai pateikti 24 pav. Kadangi neutrony sukurty anglies atatranky
didZiausia energija siekia apie 650 keV, o tiesinis jony greitintuvas stabiliau veikia esant didesnéms
pluosteliy energijoms, pasirinkti 700 keV energijos 2c jonai. Didzioji dalis implantuoty 2c jony
pasiskirsto apie 1,25 um gylyje — Sioje srityje taip pat zenkliai kinta taskiniy defekty skaicius.
Taciau taskiniy defekty skaiciaus did¢jimas bandinio pavirSiniuose sluoksniuose yra nezymus (iki
0,3 um, sritis pazyméta staciakampiu) lyginant su implantavimo gyliu. 70 keV energijos

implantavimo metu kuriamy taskiniy defekty skai¢ius Zymiai iSauga nuo pat bandinio pavirSiaus.
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24 pav. **C jony kuriamy taskiniy defekty priklausomybé nuo atstumo: kairéje — 700 keV energijos, desinéje — 70 keV
energijos.
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Sis sukurty tadkiniy defekty pasiskirstymo skirtumas susijes su jony energijos praradimo
mechanizmais, veikianciais esant skirtingoms jono energijoms jam létéjant. Atsizvelgus | tai, kad
milimetry eilés atstumuose neutrony sukelty pazaidy koncentracijos grafite yra pasiskirs¢iusios
stochastiSkai, be pastebimos priklausomybés nuo gylio [23], galima teigti, kad srityje iki 0,3 um
700 keV *2C jony sukurtos pazaidos yra ekvivalendios neutrony sukurtoms pazaidoms reaktoriaus
grafite.

Siekiant jvertinti skirtingg pazaidy kiekj grafite, grafito bandiniai buvo paveikti 1,2 - 10>,
3,5-10%%, 7,2-10% ir 1,2 106 jony/cm? jtekiais. Kadangi Ramano spektrometrijoje lazerio
spindulio siekis grafite yra 40-70 nm [57], SRIM programa jvertinti pazaidy kiekiai 50 nm gylyje
bei implantavimo gylyje (1,25 um) pateikti 1 lenteléje, taip pat pateikiamas ir pazaidy vidurkis jony
paveiktoje bandinio srityje. Matoma, kad anglies jony jtékis @ = 3,5-10°cm™~2 implantavimo
gylyje grafite sukuria panaSy skaiciy pazaidy kaip neutrony spinduliuoté reaktoriuje per vienerius
metus. Siekiant atkurti neutrony sukeltas pazaidas implantavimo gylyje, t.y. DPA = 0,51 dozg,
reikalingas 700 keV energijos @ = 3,9 - 10°cm ™2 anglies jony jtékis.

1 lentelé. Grafito bandiniy DPA vertés implantavimo gylyje (1,25 um) ir bandinio pavir$iuje (50 nm gylyje) pagal
SRIM F-C metoda.

Jony jtékis, cm? | DPA verté 1,25 um gylyje | DPA verté 50 nm gylyje | DPA vidurkis
1,2-10% 0,15 0,01 0,04
3,5-10%° 0,45 0,03 0,13
7,2 - 10%° 0,92 0,07 0,27
1,2-10%° 1,51 0,11 0,44

Implantavimo srautai pasirinkti pagal implantavimo gylyje patiriamg DPA kiekj apimant intervala
nuo 0,1 DPA iki 1,5 DPA. Siomis dozémis paveikty ir implantavimo nepaveikty bandiniy Ramano
spektrai pateikti 25 pav. 7,2 - 1015 cm jt¢kj patyres bandinys dél techniniy kliiciy buvo atkaitintas
tik vieng karta, todél darbe jo Ramano spektrai po atkaitinimo ir tolimesni rezultatai nepateikiami.
Jonais nepaveikto grafito spektras pavaizduotas juoda spalva. Kadangi branduolinis grafitas yra
poréta polikristaliné medziaga, defekty juosta yra iSkilusi ir nepaveiktame bandinyje, taip pat
iSkilusi ir D" juosta. Geltona spalva pazymétame spektre matoma, kad po implantavimo stipriai
iSaugo defekty juostos intensyvumas — jis tapo didesniu uz G juostos intensyvumg. Taip pat
matoma, kad G juostos smailé pasislinko ] didesnio daznio sritj dé¢l iSaugusios D" juostos jtakos.
Zalia spalva pazymétame spekte matoma stipriai i3augusi D3 juosta — intensyvumas beveik lygus
defekty ir charakteringosios juostos intensyvumams. Grafito charakteringosios juostos smailé
pasislinko | mazesnio daznio sritj — dél sukurty defekty grafitas tampa amorfiniu. Raudona ir
meélyna spalvomis pazymétuose spektruose D ir G juostas pradeda uzgozti viena D3 juosta, o pats

grafitas tampa stipriai amorfiniu.
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25 pav. Jonais paveikty ir nepaveikto bandiniy Ramano spektrai.

Pagal Ramano spektrus ir SRIM rezultatus galima teigti, kad DPA vertei implantavimo gylyje
artéjant prie 1 grafito bandinys tampa stipriai amorfizuotu.

Po kiekvieno atkaitinimo etapo grafito buvo pamatuoti bandiniy Ramano spektrai stebint
temperattros jtaka taskiniy defekty koncentracijos pokyc¢iams grafito paviriuje. 26, 27 ir 28 pav.
pateikti ¢ = 1,2-1015,¢ = 3,5-10'° ir ¢ = 1,2-10%® jony/cm? jtekiais paveikty bandiniy

Ramano spektrai.
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26 pav. Grafito bandinio nepaveiktos srities ir 1,2 - 10'° jony/cm? jtékiu paveiktos srities Ramano spektrai pries
atkaitinimg ir po atkaitinimo skirtingose temperattirose.
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Tyrimo metu pastebéta, kad jonais nepaveiktos sritys po terminio apdorojimo likdavo nepakitusios
— Ramano spektruose pastebimo pokycio neatsirado. To priezastis yra polikristalinis grafito biivis ir
natiiraliai jame esantys defektai. ¢ = 1,2 - 10'° jony/cm? jtékiu paveikto bandinio Ramano spektre
kaitinimo skirtingose temperatiirose rezultatas yra amorfinés D3 juostos smailés intensyvumo

mazéjimas, kartu mazéjant ir D juostos plociui pusés maksimumo aukstyje.
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27 pav. Grafito bandinio nepaveiktos srities ir 3,5 - 101° jony/cm? jtékiu paveiktos srities Ramano spektrai pries
atkaitinima ir po atkaitinimo skirtingose temperatiirose.

¢ = 3,5+ 10" jony/em? jtekiu paveiktobandinio D3 juosta yra stipriau iSkilusi nurodant didesne
bandinio amorfizacija, taciau po kaitinimo S$ios juostos intensyvumas zymiai spariau mazéja
lyginant su ¢ = 1,2 - 10'® jony/cm? jtékiu paveiktu bandiniu. Po kaitinimo 600 °C temperatiiroje
buvo pastebéta, kad ¢ = 1,2 - 10° ir ¢ = 3,5 105 jony/cm?® dozémis paveikti grafito bandiniai
atsikaitino nevienodai — vieni taskai rodo, kad Ramano spektro forma priartéjo prie $varaus
bandinio Ramano spektro, o Kiti taskai rodo, kad defekty juostos intensyvumas sumazéjo ne taip
stipriai. Netolygumai galéjo atsirasti dél netolygaus defekty pasiskirstymo: implantavimo metu
atsirasdavo srovés fliuktuacijos, o pats implantavimas buvo skenuojantis — t.y. vienos bandinio
sritys galéjo gauti didesnj jony srauta, o kitos sritys — zymiai mazesnj. Kadangi grafitas yra stipriai
sugerianti matoma Sviesg medziaga, o Sviesa sklaidoma tik virSutiniy pavirSiaus sluoksniy, Ramano
spektruose gali atsispindéti netolygios defekty koncentracijos [58]. Kita priezastis gali biiti RBMK-
1500 grafite esancios priemaisos [59]. Kaitinimo metu dél migracijos j pavir§iy pakilus net mazam
kiekiui priemaisy, jos gali buti aktyvuotos lazerio ir daryti Ramano spektrui jtaka [60]. Be to,
bandiniy pavirSius nebuvo papildomai apdorotas, todél skelto pavirSiaus nelygumai bei

polikristaliné grafito struktura galéjo daryti jtakg netolygiam atkaitinimui.
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1,2 - 106 jony/cm? jtekiu paveikto bandinio pries atkaitinima darytame Ramano spektre tampa
sunku iSskirti D ir G juostas — vyrauja amorfin¢ D3 juosta, kuri nurodo stipry bandinio strukttiros
netvarkingumg. Kaitinant §j bandinj Ramano spektruose matosi amorfinés D3 juostos maz¢jimas ir

ryskéja atskiros D ir G juostos.
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28 pav. Grafito bandinio nepaveiktos srities ir 1,2 - 101¢ jony/cm? jtékiu paveiktos srities Ramano spektrai pries
atkaitinima ir po atkaitinimo skirtingose temperatiirose.

Matuojant grafita po kaitinimy matoma tendencija — pirmiausia mazéja amorfinés juostos
intensyvumas, o defekty juostos intensyvumas pradeda mazéti tik dingus amorfinei juostai. Tai rodo
grizimg 1§ trecCiosios ] antrgja, o esant mazesniam pazaidy kiekiui — grizimas ] pirmg stadijg
amorfizacijos procese.

Vertinant juosty intensyvuma, pasirinktas intensyvumo amplitudés vertinimas. Tyrimo metu

jvertinty D ir G juosty intensyvumy santykiai pateikti 2 lenteléje.

Lentelé 2. Pagrindiniai Ramano spektry D ir G juosty intensyvumy désningumai.
J s Po implantavimo 400 °C 600 °C 800 °C
ony jtekis,
2

cm ID/IG (9 ID/IG () ID“G () ID/IG ()
1,2-10%° 1,38 0,25 1,24 0,13 0,38 0,17 0,31 0,12
3,5-10%° 1,02 0,02 1,07 0,05 0,36 0,07 0,25 0,04
1,2-10° - - 1,10 0,03 1,19 0,10 1,08 0,02
Nepaveiktas [ 0,18 0,06

Ramano spektruose, kuriuose stipriai iSaugusi amorfiné juosta ir negalima atskirti D ir G juosty,

intensyvumy santykiai nevertinami. Bandiniuose, kuriuose pasireiSkia netolygus atsikaitinimo
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efektas, t.y. intensyviai mazéja tik amorfinés juostos intensyvumas, juosty intensyvumy santykiai
kinta nezymiai, todél lenteléje jie nepateikti.

Pagal intensyvumy santykiy pokyc¢ius ir Ramano spektrus galima teigti, kad tyrimo metu
matytas pokytis tarp visy trijy amorfizacijos stadijy. Taip pat matoma, kad 0,15 ir 0,45 DPA dozes
gavusiyjy bandiniy po kaitinimo 800 °C temperatiiroje etapo D ir G juosty intensyvumy santykiai

priartéjo prie nepaveikto bandinio santykio — beveik visi sukurti pazeidimai buvo panaikinti.
Apibendrinimas

Darbo metu buvo atliktas neutrony ir atatrankos jony sgveikos su branduolinio grafito kolona
vertinimas MCNP, SRIM, ,,SPECTER* ir GEANT4 programy paketais. Pasitelkiant neutrony
srauto duomenis jvertinta grafito kolonos DPA verté po vieneriy mety skirtingais metodais yra lygi
DPAgp = 0,46 + 0,04, DPApc = 0,56 + 0,02, DPAngr = 0,47 £ 0,02, DPAggant = 0,35+ 0,03
ir DPAspgcrer = 0,72 £ 0,06, o Siy verCiy vidurkis yra DPA = 0,51+ 0,12. Tokie verciy
nuokrypiai gauti dél nejvertinty tam tikry fizikiniy procesy programose. Gautos vertés palyginamos
su kity reaktoriy, kuriuose kaip létiklis naudojamas grafitas, duomenimis. Taip pat palyginamas
neutrony sukeliamy pazaidy pokytis grafite tolstant nuo neutrony Saltinio ir gauta, kad sukeliamy
pazaidy kiekis priklauso nuo neutrony energinio spektro ir tolstant nuo neutrony Saltinio mazéja.

Darbo metu atliekamas 700 keV anglies jony implantavimas j grafito bandinius 1,2 - 10,
3,5-10%%, 7,2-10% ir 1,2 - 1016 jony/cm? jtékiais siekiant aprépti doziy intervala nuo 0,1 iki 1,5
DPA. Po implantavimo proceso grafito bandiniai matuojami Ramano spektrometrine jranga
lyginant juos tarpusavyje bei su jonais nepaveiktomis sritimis. Paveikus bandinius jonais stebimas
defekty juostos intensyvumo padidéjimas, taip pat padidéja defekty juostos dispersija, 0
charakteringosios G juostos smailé slenkasi j didesnio daznio sritj. DPA vertei implantavimo gylyje
art¢jant prie 1 Ramano spektruose vietoje atskiry D ir G juosty pradeda dominuoti plati D3 juosta,
kuri nurodo bandinio amorfizacija. Atliekant grafito bandiniy atkaitinimus 400, 600 ir 800 °C
temperattirose registruoti Ramano spektry pokyciai bei vertinta atkaitinimo jtaka. Gauta, kad
kaitinimo metu pirmiausia sumaz¢ja amorfinés juostos intensyvumas bei pagal spektruose esancias
tendencijas matomas peréjimas i§ tre¢ios j antrg, o véliau ir | pirmaja stadija amorfizacijos procese.
Bandiniuose, kuriuose sukurta maZziau pazaidy, po atkaitinimo pastebéti netolygumai Ramano
spektruose jvairiuose taskuose. Netolygumai paaiskinami netolygiu implantavimu, grafite esanciy
priemaiSy jtaka, polikristaliniu grafito biiviu bei skelto pavirSiaus nelygumais. Pagal D ir G juosty
intensyvumy santykius gaunamas defekty koncentracijos maze¢jimas.

Pagal teorinj vertinimg, parinkus tam tikrus jony implantavimo bei terminio apdorojimo
parametrus, laboratorinése salygose galima sukurti pazaidas, ekvivalencias neutrony sukuriamoms

reaktoriaus grafite, ir stebéti jy evoliucija.



39
ISvados

1. Didziausi nuokrypiai nuo skirtingomis programomis jvertinto neutrony sukeliamy pazaidy
vidurkio DPA = 0,51 + 0,12 gauti vertinant ,,SPECTER® programa (~41% daugiau) bei
GEANT4 programy paketu (~31% maziau) yra nulemti nepakankamai tikslaus fizikiniy
procesy vertinimo pasirinktose metodikose. Naudojant SRIM metodikg gauti rezultatai
labiausiai sutampa su standartiniu laikomo NRT metodo rezultatais, todél ji tinkamiausia
praktikoje.

2. Ivertinus reaktoriaus grafite neutrony sukuriamy '2C atatrankos jony energija ir pazaidy
suktirimo procesg bei atsizvelgus j technines galimybes, parinktas 700 keV 2¢c jony jteékis
@ = 3,9-10%cm™2 implantavimo metu grafito bandinyje sukuria paZaidas, ekvivalencias
neutrony sukurtoms pazaidoms reaktoriaus grafito létiklyje per vieneriy mety eksploatacijos
laikotarpj.

3. Ramano spektrometrijos metodu stebima *C jony implantavimo metu grafito bandinyje
sukurty ir 400 — 800 °C temperatiroje atkaitinty pazaidy rekombinacija; pirmiausia
rekombinuoja amorfiné komponenté, o iki DPA = 0,45 paveiktuose grafito bandiniuose

stebimas Zymus pazaidy sumaZz¢jimas ar net visiSkas pradinés strukttros atsistatymas.
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Danielius Lingis

INVESTIGATION OF RADIATION INDUCED POINT DEFECTS DISTRIBUTION IN RBMK
REACTOR GRAPHITE.

Summary

The aim of this work was to evaluate the point defect production and variation in RBMK reactor
graphite using numerical modelling and experimental research methods.

This paper discuses neutron interaction with matter and point defect creation mechanisms in
graphite crystals, brief introduction is made to MCNP, SRIM, ,,SPECTER®“ and GEANT4
applications. Using these applications numerical modelling was performed to obtain the rate of
displacements created by both the neutrons and carbon ions. MCNP was used to evaluate neutron
and recoil ion flux and distributions. These results were simultaneously used by SRIM,
»SPECTER® and GEANT4 applications to obtain the distribution of rate of displacements. Values
of displacement per atom after full-power-year calculated by SRIM Full-Cascades and Kinchin-
Pease techniques are, accordingly, DPAr. = 0,56 + 0,02 and DPAkp = 0,46 £ 0,04. These values
are in good agreement with the value obtained by NRT technique: DPAygrr = 0,47 + 0,02.
»SPECTER® method gives greater value Of DPAgspgpcrr = 0,72 £ 0,06 and GEANT4 gives
smaller value of DPA;ganr = 0,35 £ 0,03 because of features and limitations of both methods.
The average value obtained by all methods is DPA = 0,51 + 0,12. Although obtained values differ,
all of them fall in the range of values reported in literature, so the chosen methods are suitable for
evaluation of DPA in RBMK-1500 reactor graphite. For better accuracy SRIM technique should be
used.

According to similarities in defect creation processes by both the ion implantation technique and
neutron irradiation, numerical modelling was used to assess the ion beam interaction with graphite.
It was determined that 700 keV energy *2C ions of fluence @ = 3,9 - 10%5¢m ™2 gives equivalent
DPA to that given by neutrons after full-power-year.

RBMK-1500 graphite samples were irradiated with 4 different fluences of 700 keV energy **C
ions: 1,2-10%5, 3,5-10%5, 7,2-105 and 1,2 - 10 jons/cm?, which gives DPA of 0,15, 0,45,
0,92 and 1,51 at the depth of implantation. Raman spectra of these samples were obtained after
implantation and after thermal annealing stages of 5 h at 400, 600 and 800 °C temperatures.
According to positions and intensity of Raman D and G bands thermal annealing process was
observed qualitatively and it was determined that structure damage of less than DPA = 0,45 could

be almost fully removed by thermal annealing at 800 °C temperature.
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LINGIS, Danielius. Jonizuojanciosios spindulivotés sukurty taskiniy defekty pasiskirstymo
RBMK reaktoriaus grafite tyrimas: Aplinkos ir cheminés fizikos magistrantiiros studijy baigiamasis
darbas. Vad. Artiiras Plukis. Vilnius: Vilniaus universitetas Fizikos fakultetas, 2017, 48 p.

Sio darbo tikslas buvo jvertinti taskiniy defekty susidaryma RBMK-1500 reaktoriaus grafite
skaitinio modeliavimo ir eksperimentiniy tyrimy metodais. Literatiiros apzvalgoje aptariami
pagrindiniai neutrony sukelty taskiniy defekty susidarymo reaktoriaus grafite ypatumai. Teorinio
vertinimo dalyje modeliuojama neutrony ir jony sgveika su medziaga MCNP, SRIM, ,,SPECTER*
ir GEANT4 programomis. [vertintos taskiniy defekty sukiirimo spartos, jy priklausomybé nuo
atstumo grafite, rezultatai palyginti su literatiiriniais duomenimis. Darbo metu nustatytas jony
implantavimo sukuriamy pazaidy ekvivalentiSkumas neutrony sukurtoms pazaidoms, atliktas 700
keV energijos jony implantavimas j grafita. Ramano spektrometrijos metodu jvertinta jony apsvitos
itaka grafito bandiniy pavirSiaus struktirai. Galiausiai jvertinta jonais apSvitinty bandiniy terminio

apdorojimo jtaka sukurty defekty rekombinacijai ir struktiiriniam atsistatymui.
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Priedas 1. SRIM jvesties bylos pavyzdys

Name Numb  (eV) X (&) Y (A) Z_(A) Cos(X) Cos(Y) Cos(Z)

Carb 6000 43304 1326140643 0 0 -0.61788 0.59501 -0.51399
Carb 6000 36483 1325221827 0 0.26471 0.42208 -0.86705
Carb 6000 362250 1324305532 0 -0.069907 0.99412 0.082733
Carb 6000 11406 1323807359 0 0.33765 -0.71031 0.61762
Carb 6000 18924 1323736616 0 -0.75449 0.64695 -0.11046
Carb 6000 10077 1322536632 0 0.47278 -0.038007 -0.88036
Carb 6000 110980 1322322981 0 0.40617 -0.90827 -0.10034
Carb 6000 118470 1321623981 0 0.91746 -0.35689 0.1758
Carb 6000 34098 1320702843 0 -0.67508 -0.73759 -0.015413
Carb 6000 24441 1320700997 0 0.90383 0.19721 -0.37973
Carb 6000 795280 1319722507 0 0.7409 0.51177 -0.43492
Carb 6000 27408 1319496192 0 -0.22383 0.16517 0.96053
Carb 6000 11716 1319218125 0 -0.05748 -0.75921 -0.64831
Carb 6000 15874 1318373194 0 -0.80628 -0.20553 -0.55468
Carb 6000 34991 1317383251 0 -0.94588 -0.23172 -0.2272
Carb 6000 25458 1317242843 0 -0.35677 0.21978 0.90797
Carb 6000 26275 1317093945 0 0.022418 0.63888 -0.76898
Carb 6000 23816 1317092271 0 0.43458 -0.51796 -0.73679
Carb 6000 251360 1316820187 0 -0.56181 0.77666 0.2849
Carb 6000 43733 1314991296 0 0.51608 -0.67696 0.52477
Carb 6000 10655 1314938780 0 -0.10214 0.83887 0.53466
Carb 6000 38336 1314897701 0 0.5947 -0.62221 0.5091

Carb 6000 13555 1314855222 0 -0.78586 -0.096859 -0.61077
Carb 6000 38769 1314757009 0 -0.33138 -0.90613 0.2629
Carb 6000 43268 1314692261 0 -0.97907 -0.17001 0.11189
Carb 6000 21466 1314508022 0 0.34935 0.92085 -0.17317
Carb 6000 46416 1314501274 0 0.18481 0.32976 -0.9258
Carb 6000 11824 1314409419 0 -0.30533 0.94325 0.13061
Carb 6000 12825 1313717802 0 0.37481 -0.13234 -0.91761
Carb 6000 37901 1313650416 0 -0.048967 -0.90989 0.41194

O O O O O O O O O O O O O O O 0O 0o o o o o o o o o o o o o
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Gasparitinui ir dr. Vitalij Kovalevskij uz visapus¢ pagalba atlickant jony implantavimo
eksperimentus. Uz  suteikta galimybe atlikti Ramano  spektrometrinius  matavimus
Spektroelektrochemijos laboratorijoje dékoju jos vadovui prof. habil. dr. Gediminui Niaurai, o uz
pagalbag atlieckant Ramano matavimus dékoju dr. Ievai Matulaitienei. Taip pat dékoju dr. Ritai
Plukienei ir dr. Dariui Germanui uz konsultacijas ir naudingus patarimus atliekant skaitinj
modeliavimg MCNP kodu. Dékoju BTS vyr. inzinieriui Rimantui Davidoniui uz pagalba ruoSiant
irankius, taip pat konsultacijas ir technines diskusijas. Dékoju Antanui Bukartui uz konsultacijas
atlickant modeliavimg GEANT4 programy paketu. Taip pat esu dékingas visiems branduoliniy

tyrimy skyriaus darbuotojams uz vertingus patarimus, palaikyma, tikslingas diskusijas.



