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Resumo

Este projeto se insere no contexto de Termocronologia por Tragos de Fissao. Tracos latentes sao formados pela passagem de frergmentnﬁ de fissao em

minerais, tais como apatita. A passagem destes fragmentos causa um aumento local de temperatura no mineral, thermal spikes, desarranjando sua estrufura

cristalina. O objetivo era simular esses thermal spikes, para 1sso gerou-se um cnstal de fluorapatita do programa DL _POLY 4 e fez-se o thermal spikes

nessa nanoestrutura mudando a energia cinética de um conjunto de atomos ao redor de um cilindro definido com um raio de 6 ym simulando assim um fraco

de fissao.

Introducao

Figura 1

Tracos de fissao em uma amostra de apatita. Extraida de [1]

Quando tracos de fissao (particulas alfa por exemplo) que decaem dos
materiais radioativos existéntes na natureza passam por uma estrutura
cristalina, forma-se nessa regiao um traco de fissao. Os atomos dessa rede
cristalina podem trocar de posicao ou mudar de distancia em relacao aos
vizinhos e i1sso € chamado de defeito. Com o estudo do comprimento dos
tracos de fissao em funcao da temperatura e do tempo € possivel montar a
historia termica do mineral, que alem de dizer qual € a idade dele nos diz por
quais temperaturas ele passou e isso € de grande interesse geologico.

Teoria

Observa-se que o comprimento de um traco de fissao (da ordem de 16 uym) €
fortemente dependente da temperatura e que ele também diminui com o
tempo. O aquecimento de amostras de apatita € chamado de "annealing’,
notou-se pelos dados experimentais que quando L/L,< 0.65, onde L, € o
comprimento inicial do traco e L € o comprimento durante o “"annealing” o
traco se “despedacava” em porcoes discontinuas. Um modelo para explicar
esse fendbmeno assim como para encontrar uma equacao que relaciona a
temperatura, tempo e comprimento do traco de fissao foi desenvolvida em
[2]. Basicamente essa teoria assume que a passagem do traco de fissao
pela rede cristalina cria uma barreirade poténcial que impede os atomos de
voltarem as suas posicOoes originais instantaneamente, mas segundo a
mecanica quantica mesmo que a energia cinética de um atomo seja menor
que a da barreira € possivel ele vencer ela por efeito tunel. A equacao € dada
por:
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Figura 2
Resultados do “annealing” para os tracos de fissdo em Durango apatita. Os pontos
representam os dados experimentais achados na
literatura e [3] e as linhas continuas representam o fit do modelo. [2]

Simulacao

Figura 3
Visualizagcao da molécula de fluorapatita: os atomos vermelhos representam oxigénio, os verdes o fluor,

o dourado o fosforo e os azuis claro o calcio.

Usando o programa DL POLY 4, criado por |.T.Todorov e W. Smith do
laboratorio Daresbury que usa, para fins de simulacao, o meéetodo de
Dinamica Molecular € possivel gerar os nanocristais de fluorapatita e
clorapatita. O programa contém um manual descrevendo o0 que € necessario
para criacao da rede que sao basicamente trés inputs. O CONFIG, o
CONTROL e o FIELD. Basicamente eles ditam as posicoes atdmicas
(CONFIG), o tipo de ensemble e o alcance das interacoes (CONTROL), e o
tipo de interecao entre os atomos (FIELD). Feito isso gerasse o cristal de
fluorapatita, com o cristal pronto se elabora um programa pra criar os
thermal spikes que consiste em Ir mudando a energia cinetica de um
conjunto de atomos ao redor de um cilindro definido com um raio de 6 ym
simulando assim um traco de fissdo.
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