
Кинетика повреждения в треках быстрых тяжелых ионов в полиэтилене

• Морфология: круглый трек ~ 60 Å в аморфном; вытянутый трек в кристалле 

• Получены пространственное распределение фрагментов и масс-спектр

• Начальные условия для модели химической активации трека
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1. Быстрые тяжелые ионы (БТИ) 4. Аморфный и кристаллический ПЭ

5. Эффект скорости

3. TREKIS + LAMMPS [2,3]
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Торможение на электронной подсистеме

E ion > 1МэВ/нукл

M ion > 10 mp

Se > 1кэВ/нм

МД LAMMPS

Вытянутый трек в кристалле ПЭ
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b) устойчивость к ударным воздействиям
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Восстанавливается из эксперимента

Флуктуационно-

диссипативная теорема

Пошаговое МК моделирование

лучше учет ударных волн

Область пониженной плотности совпадает с разрывами

Распределение фрагментов в пространстве

Остывание до ~ 1 нс

2. Облучение полиэтилена [1]

Облучение Xe 11.4 МэВ/нукл ― химический краситель + ПЭМ 

ЛПЭ одинаково, скорости БТИ- разные
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Массовое распределение фрагментов

Первый порядок теории возмущений

Разделение по времени ― мультимасштабная модель
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Марковская цепь: время акта рассеяния<< времени свободного пробега
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