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Resumen

En este trabajo se analiza cuantitativamente los resultados de aniquilacion del positrén en

la aleacion Fe;sSigBi3

mediante el modelo de atrapamiento simple. De este andlisis se

derivan: una razon de atrapamiento del positrén en los defectos ( K), la concentracion de
defectos (Cq) y la densidad electronica asociada al defecto (ng); los dos primeros
parametros (K, C4) aumentan y ng disminuye al aumentar la temperatura de la aleacién. De
este analisis también se infiere que el defecto consiste de una multivacancia de entre 15y

20 monovacancias.
Introduccién

La investigacion de aleaciones base Fe es
importante debido a su amplia aplicacion
en la industria. Sin embargo, algunas
aleaciones al ser sometidas a distintos
tratamientos sus propiedades cambian, en
algunos casos mejorandolas y en otros
empeorandolas. Por ejemplo, las
propiedades mecénicas de la aleacion
magnética suave FessSigB13 son afectadas
considerablemente al presentarse una
transformacion de fase del estado amorfo
al cristalino [1]. Fundamentalmente un
aumento de microdureza o fragilizacion
ocurre debido a la precipitacion de fases
cristalinas tales como a-Fe;Si, Fe;B, Fe,B
y a-Fe-Si [2,3].

Por otro lado, la presencia de defectos en
metales y aleaciones también determina
fuertemente las propiedades eléctricas,
magnéticas y mecanicas [4,5]. Para
estudiar estos defectos, hay pocas técnicas
experimentales sensibles a escala atomica,
y una de estas técnicas es la aniquilacién
del positréon. Uno de los primeros
investigadores que utilizo esta técnica fue
West [6].

La técnica experimental de aniquilacion del
positron ha sido desde entonces
ampliamente empleada para estudios de

defectos en metales [7,8], debido a que
existe una gran diferencia entre los
distintos tipos de defectos y las razones de
atrapamiento de los positrones en estos
defectos (K) y sus tiempos de aniquilacién
(t). Es decir, el potencial que experimenta
el positron en estos defectos (monova-
cancias, multivacancias, etc.) es mas débil
que en un material libre de defectos. Como
resultado, un estado localizado del positron
en el defecto puede tener eigenvalores de
energia mas bajos que en el estado no
localizado sobre la red (material libre de
defectos). La transicion del estado no
localizado a uno localizado es comunmente
denominado atrapamiento del positron.
Ademdas de los defectos tipo vacancias
(con volumenes cerrados) otros defectos
son capaces de atrapar positrones
incluyendo los defectos de volumen abierto
tales como dislocaciones. Para defectos
poco profundos se puede producir (shallow
traps) el escape del positrén y éste se
aniquilaria dentro de la red cristalina sin
defectos.

Un modelo sencillo que puede ser usado
para obtener informacién cuantitativa del
tipo de defectos en un metal es el modelo
de atrapamiento simple [9,10,11]. En este
modelo se supone que los positrones
inicialmente se  aniquilan en todo el



material libre de defectos (bulk) con una
razon de aniquilacion de

he =Tg (1)
Por otro lado, los positrones también
pueden ser atrapados en algin tipo de
defecto con una razén de atrapamiento K,
independiente del tiempo y una razén de
aniquilacion de A4 donde

hg=1, 2

y 1, representa el valor experimental del
tiempo de aniquilacién del positron en el
defecto. La probabilidad de que el positrén
se encuentre en el bulk (n,) en un tiempo
dado se puede describir mediante la
ecuacion diferencial, suponiendo un solo
tipo de defecto
dn,

dt
donde -Apn, representa la desaparicién del
positron en el bulk con una razén de
aniquilacion A, y -Kny, representa el proceso
de atrapamiento del positron en el defecto
con una razon de atrapamiento K.

=-A,n, —Kn, (3)

Adicionalmente, la  probabilidad de
encontrar al positrébn en el defecto se

puede describir mediante la siguiente
ecuacion:

dn

ditd =—Agny+Kn, (4)
donde Kn, representa el numero de

positrones que son atrapados en el defecto
y -AgNg representa el nimero de positrones
gue se aniquilan dentro del defecto.

Considerando las siguientes condiciones
de frontera

Ny (0) =1, ng (0) =0, (5)
la solucién de estas ecuaciones son,

n, (t)=exp[- (1, + K }t] (6)

ng(t)= hptK g (exol- th]— expl- (1 + k)

La probabilidad total de que el positréon se
encuentre a un tiempo t es

n(t) = nb(t)+ nd(t) (7)
De acuerdo a este modelo de atrapamiento
simple [9,10], la raz6n de aniquilacion del
positron en el bulk pero en presencia de
defectos esta dado por

by =17 41,7, (8)
donde t; representa el valor experimental
del tiempo mas corto de aniquilacion del
positon en el bulk. I; e I, son las
intensidades relativas correspondientes a 13
y 1. Otras relaciones que surgen de este
modelo son las siguientes [12]:

T, =Lt + 1,1, 9
donde 1, es el tiempo medio de

aniquilacion del positron en el bulk en
presencia de defectos, y

. 1

T, =

' A, +K (10)
es el primer tiempo esperado de

aniquilaciéon del positron en presencia de
defectos. La intensidades relativas
esperadas I, e I, son:
I = T, — Ty .
rb(1+tdK)—rb
de donde

_ T, 7K
2 T, (l+ ’CdK)— T,

K = Tm — T

Ty (Td _Tm)
y K es proporcional a la concentracion de
defectos Cq4

(11)

K=pC, 12)
donde 4 es la raz6n de atrapamiento
especifica o coeficiente de atrapamiento, la
cual se puede obtener mediante la
siguiente relacion

n=Nv (13)
siendo N la densidad atémica y v la razén
de captura volumétrica.

Por otro lado, la densidad electrénica
asociada al defecto puede ser calculada
mediante la formula dada por Brandt. et al



[13] la cual permite conocer algo de la

naturaleza del defecto mismo.
(*g-2)

ng=—-—- 14

47 134 (14)

Desarrollo experimental.

La aleacion Fe;sSigB,3 consiste de una
lamina de 2 x 2 cm. de ancho y largo y 25
um de espesor, dividida en seis partes
iguales de 0.66 x 1 cm. Para el estudio
realizado se consideraron los tratamientos
térmicos de 296 a 722 K en atmosfera
inerte, a una presiéon de 4x10° Torr. La
fuente de positrones consiste de una
solucién acuosa de ??NaCl que se deposita
sobre una de las laminas y se evapora
hasta alcanzar una actividad de 15 puCi.
Esta lamina es ensandwichada con las
otras cinco laminas, las cuales se
envuelven en aluminio y se colocan dentro
de un tubo al vacid. Para la obtencion de
los espectros de la aniquilacion del positron
se utiliz6 un sistema de coincidencias
gamma rapida-rapida y el analisis numérico
se realiz6 empleando el programa
positronfit [14].

Resultados y discusion

Los espectros de los tiempos de vida de
aniquilacion del positron (AP) de la aleacion
Fe.sSigB13, se analizaron usando tres
exponenciales de decaimiento. La tercera
componente t3 en cada espectro tiene un
intensidad pequefia (~ 3%) por lo que se
considera que el positrén se aniquilé en la
superficie de la muestra.

Para el andlisis de defectos
consideraremos solo dos componentes de
aniquilacion (1, t2). Para este propdsito se
renormalizan las dos primeras
intensidades, es decir, I;+ I, = 1 y entonces

para I, e I, se obtiene
* I

[ =—1 2 =

I+1, LI,

El asterisco significa que son intensidades

renormalizadas. Estos datos se muestran
en la Tabla 1, asi como sus respectivos

(15)

tiempos de aniquilaciébn experimentales y
pardmetros derivados.

De la Tabla 1 se observa que A, disminuye
Y Tm aumenta conforme la temperatura de
la aleacibn se incrementa. Esto es
indicativo de que el tamafio del defecto se
incrementa conforme aumenta la
temperatura de la aleacion. Esto también
se infiere del incremento de 14(T), ver
Tablal, esto es, a mayor tiempo de tq4 le
corresponde un mayor tamafio al defecto.

Tablal
T | oty 1o | (8) | (o)
206 | Jo8 | 332 | 167 | 6370
353 | o3 | B8 | 170 | 6317
qo7 | 9| 38T | 169 | 6.350
ang | o9 | 30| 167 | 6.357
501 | oy | ooy | 194 | 6.039
524 | 150 | %8| 108 | 5.985
550 | oo | ohe, | 196 | 6.051
572 | Jao | oo | 197 | 6.046
603 | [0 | 42| 104 | 6.2
627 | oo | oiey | 197 |6.010
656 | oo | oo | 198 | 6.027
663 | oory | oitq | 193 |6.120
722 | 1 498 | 104 | 657

De acuerdo a la literatura [15] a un tiempo
de 14 = 335 ps le corresponde un defecto
consistente de un agregado de 10
monovacancias; para tq = 458 ps se tendra
un agregado de aproximadamente de entre
15 - 20 monovacancias [15].

A partir de la ecuacion (11) se puede
estimar la razén de atrapamiento en el




defecto (K), la cual aumenta con la
temperatura, ver Tabla 2. Esto significa que
el nimero de positrones atrapados en las
multivacancias aumenta conforme la
temperatura de la aleacion se incrementa.

Tabla 2

T Kx10° Cq ngx107
(K) (seg?) | (x10° | (u.a.)
296 0.368 1.104 7.346
353 0.375 1.126 5.889
407 0.372 1.117 5.438
448 0.353 1.059 6.425
501 0.664 1.991 1.600
524 0.681 2.043 1.016
550 0.718 2.155 1.428
572 0.714 2.143 1.121
603 0.735 2.205 1.576
627 0.680 2.041 1.161
656 0.733 2.199 1.125
663 0.703 2.109 1.372
722 0.741 2.223 1.517

Esto también se infiere del incremento en
I, , ver Tabla 1.

De acuerdo con Eldrup [9] y Wen Deng et
al [10] el modelo de atrapamiento simple
puede ser consistente con los resultados
experimentales si la igualdad siguiente se
cumple:

exp __ . __
L= =

16
A, +K (16)
Al aplicar este criterio nuestros datos son

consistentes con el modelo de
atrapamiento simple, ecuacion (3 y 4). Esto
es, se cumple la igualdad (16).

En cambio, J. Cizek et al [11] considera la
constante Ag referida al material libre de
defectos en lugar de A, en la ecuacion (16).
Para ello consideraremos la Ag = 1/tg del
Fe puro [16], donde

15 = 110 ps,
tal que
P =1 = . 17
ot 4K (17

Al hacer esta nueva consideraciéon nuestros
resultados no son consistentes con el
modelo de atrapamiento simple ya que

;0T (18)

esto es, no se cumple la igualdad (17). Esta
discrepancia en los criterios de validez del
modelo, hace que se siga discutiendo la
validez de dicho modelo.

Por otra parte, la concentracion de defectos
se puede obtener de la ecuacion (12)

K K
Cy= LNy (19)
donde en una primera aproximacion
n=3.3x10" s? (20)

con

N = O.602x1024(:j cm*® (21)

y d = 7.29 g/cm® es la densidad de la
aleacion y A = 47.996 uma, es la masa
pesada de la aleacion, considerando su
composicién quimica (Fe-gSigB13).

v = 4nr D, (22)

donde r, es el radio de Wigner — Seitz y D.
es el coeficiente de difusion de los
positrones en la aleacién. El radio rs puede
estimarse a partir de [17]

1
= 1.389(Ad]3 (23)

val

donde A y d ya fueron definidos y Ny =
2.31 es el numero de valencia pesado de la
aleacion. Al estimar u supusimos que el
coeficiente de difusion de los positrones en
la aleacién FesgSigB13 es igual a la de hierro
puro [4], esto es, D,= 0.0lcm’s. La
estimacion de la concentracién de defectos
(Cy) esta dada en la Tabla 2 y se observa

que Cy4 aumenta conforme aumenta la
temperatura.
Finalmente la densidad de electrones

asociada al defecto (multivacancias) se
puede obtener de la férmula dada por



Brandt et al [13], ecuacion (14), en donde
esta densidad disminuye al aumentar la
temperatura lo cual es concordante con los
tiempos de aniquilacion en el defecto ya
que estos tienden a aumentar, ver Tabla 2
y Figura 1.
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Figura 1 La densidad de electrones
asociada al defecto de la aleacién
Fe785i9813

Conclusiones

En este trabajo se ha realizado una
caracterizaciébn preliminar del tipo de
defectos que presenta la aleacién
Fe.sSigB13 al someterla a un tratamiento
térmico mediante el proceso de
aniquilacion del positron. La discrepancia
existente al aplicar dos criterios de validez
del modelo de atrapamiento simple sugiere
la posible existencia de mas de un tipo de
defecto en esta aleacion o que el modelo
no deba aplicarse al caso, lo cual sera
estudiado en el futuro. Por otra parte, es
necesario conocer el valor real de D, para
la aleacion Fe;gSigBi3. El valor D, = 0.01
cm?s debido a Hierro puro, puede
ofrecernos una aproximacién al valor real
de la concentraciéon C,4. Finalmente, otro de
los pardmetros importantes de esta
aleacién que deben conocerse es el tiempo
de aniquilacion de los positrones en la
aleacién libre de defectos, un parametro
gue actualmente no se tiene.
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