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CAPITULO I

INTRODUCCION



i, INTRODUCC ION

(I Algunas consideraciones preliminares

Las reacciones exotérmicas que constituyen la mayor fuente de ener-
gia de nuestra civilizacion son reacciones de oxidacién, Ellas dan cuenta del
90% del consumo primario de energia (datos de Argentina para el afio 1980). EI
resto es de origen hidroeléctrico (que, a su vez, constituye un aprovechamien-
to solar) y, en magnitud creciente, de fuente nuclear (fisidn del uranio). En
la Tabla 1.1 presentamos las reacciones de oxidacién mis simples, con sus res-
pectivos calores de combustion en Kcal/mol.

Como cualquier otra reaccidén, la oxidacién requiere una energia de
activacioén, o energia molecular necesaria para que se produzca la combinacion
del oxigeno en el compuesto oxidado. Esta energia es tipicamente un orden de
magnitud inferior al calor de combustién. En la p;éctica, la energia de acti-
vacién es provista por un mecanismo de ignicion (chispa eléctrica, percutor,
etc.), que provee localmente una temperatura suficientemente elevada. La com-
bustidén procede ulteriormente por accién del propio calor liberado.

A medida que los combustibles oxidables no renovables son consumidos,
aumenta la urgencia por fuentes alternativas de energia. Algunas estrategias
postulan intensificar el uso del carbdon en sustitucion de los hidrocarburos,
ya que sus reservas son mayores. Otras derivan hacia los alcoholes obtenidos
por fermentacidén (catdlisis enzimidtica) de azlcares o almidones naturales.
Finalmente, se propone quemar hidrdgeno obtenido por pirdlisisoelectrélisis
del agua. Cualquiera sea el futuro de estas alternativas,que ponen énfasis en
algdn rengldn de la tabla 1.1, siempre resulta interesante ahondar otros en-

foques no basados en reacciones de oxidacién. Dos ya fueron mencionados: el



Calor

Combustibles Oxidables de
Cambustién
C —-———- @, (gas) %.1
Hy ===—- H,0 (1liquido) 68.3
CH, (metano) 212.8
CoHg  (etano) 372.8
CH40H (alcohol metflico) 173.7
C,HsOH (alcohol etilico) 326.7

(equivalencia : 23.Kcal/mol=1,eV/molécula)

Tabla 1.1




aprovechamiento de la radiacidn solar, en forma directa (conversidén fotovol-
taica o térmica) o indirecta (hidroelectricidad, vientos), y la energia nuclear
de fision. Para esta Gltima se requiere un isdtopo pesado fisionable como el
U-235 o el Pu-239. Los activadores de las reacciones de fision son los neutro-
nes moderados (de baja energia). Como cada nicleo fisionado produce 2-3 neu-
trones, es posible lograr la reaccidn en cadena autosostenida, a condicion de
que el sistema sea suficientemente compacto para mantener un flujo neutrdnico
adecuado.

Pero los nicleos livianos ofrecen otra alternativa, la fusion, que es
una auténtica ''combustién''anivel nuclear. Estas reacciones son exotérmicas y
consisten en las formacidn de un nicleo mads pesado a partir de nicleos livia-
nos como protones, deuterio, tritio (H-3), helio (He-3), litio (Li-6/7), boro
(B-11), etc. En 1a Tabla 1.2 presentamos un conjunto de reacciones de fusidn
de posiblé interés termonuclear. El1 'calor de combustidn' de estas reacciones
es millones de veces mayor que en la oxidacidn (varios MeV), aunque la energia
de activacion es también cientos de miles de veces mads elevada.

Atractiva por su alto rendimiento energético, asi como por la relati-
va abundancia de los combustibles, la fusidn se presenta limitada en sus posi-
bilidades practicas debido al dificil logro de las condiciones ambientales de
su ignicidn, que requieren altisimas temperaturas ( » 5. KeV, segin la reac-
cién), asi como una adecuada compactacién del combustible para compensar las
pérdidas radiativas (caracteristica compartida con los sistemas de fisidn).

En las estrellas, gigantescos reactores de fusién, la compactacidn
es mantenida por la poderosa atraccién gravitatoria,que es capaz de vencer la
resistencia a la opresién de los materiales. Para la produccién de una ''es-
trella de laboratorio' no se puede contar con aceleraciones de origen gravita-

tivo, pero no esta excluido que aceleraciones muy superiores, del orden de



Reacciones de Fusifn

D4D —p
(50%)

T4 p+4 4.03 MeV

D4D —»
(50%)

3
He ¢ n 4 3.27 MeV

D4T —»

He + n + 17.6 MeV

He + p + 18,3 MeV

He + 2n + 11.3 MeV

3
He + T ——b
(51%)

He + p+ n + 12.1 MeV

3
He + T ———a
(437%)

He + D + 14.3 MeV

He + p + 14.3 MeV

3
He + He + 4. MeV

p+Li —p
(207%)

u
2He + 17.3 MeV

p+ Li ——b
(80%)

7
Be + n - 1.6 MeV

4
2He + 22.4 MeV

4
3He + 8.7 MeV

N
He + T + 4.8 MeV

Tabla 1.2



10" ¢cm s”? se puedan obtener mediante la violenta ahlacién de la superficie de
un blanco mindsculo, gracias al poder de concentrar energfa en pequefios vola-
menes que tienen los laseres y aceleradores de particulas actuales.

En efecto, una de las tendencias que mds se destacan en el avance
tecnoldgico es la posibilidad de concentrar energia en pequefios volumenes du-
rante brevisimos intervalos: el haz de un laser de potencia puede depositar
mas de 10 Wem? en un pulso de .1-1, nanosegundo de duracidn. Presiones inmen-
sas, superiores al milloén de atmdsferas, pueden comprimir a esos pequefios blan-
cos y, si el proceso se mantiene razonablemente isoentrépico, se producira
también un fuerte calentamiento en las etapas finales de la compresién que
puede dar lugar a la ignicién, Este modo de operacion dentro del ambito de la
fusién nuclear controlada se denomina: Fusion por Confinamiento Inercial, pues
es la propia inercia del combustible llevado a las condiciones de ignicidn,
la que hace que estas perduren durante un breve intervalo de tiempo.

Estos experimentos de ignicién son objeto de intensa investigacidn,
teorica y experimental, porque es obvio que abrirfan paso a un nuevo dominio
del hombre sobre la naturaleza. Pero para llevarlos a cabo se necesita la
conjuncion de conocimientos tedricos con las mas modernas técnicas experimenta-
les, ya que poco es 1o que se sabe acerca del comportamiento de la materia

en condiciones tan extremas (estado hipercomprimido).

1.2 La fisica de la fusidn por confinamiento inercial

La problemdtica que genera el estudio de la materia en condiciones
de alta compresion y temperatura, es algo que habitualmente se asocia al trata-

miento de problemas de astrofisica o bien de explosiones nucleares. Sin embargo,



(1]

desde la publicacién en el aio 1972 del trabajo de Nuckolls y colaboradores
sobre la posibilidad de producir un quemado eficiente y controlado de combus-
tible termonuclear mediante la implosidon de esferas de material fusionable i-
rradiadas con pulsos de luz laser de alta potencia, el régimen de alta compre-
sién y temperatura se ha trasladado también, desde escenarios tan espectaculares
como pueden ser el interior de una estrella o bien el estallido de un artefacto
nuclear, al recinto de un laboratorio de fisica. En efecto, las predicciones de
este trabajo hicieron que se volcara un gran esfuerzo humano y econémico en pos
de la fusion nuclear controlada por confinamiento inercial, en particular la
inducida por luz laser. Asi, en el afio 1974, aparecen publicados dos importantes

(2]

trabajos: uno de revisién dehido a Brueckner & Jorna y otro de estudio de

ignicion debido a Fraley y colaboradores utilizando un complejo cédigo de si-

(3]

mulacidn numérica . Simultdneamente, los experimentos de implosién de blan-

cos esféricos de vidrio rellenados con una mezcla gaseosa de Deuterio-Tritio

(DT) mediante pulsos laser de alta potencia (KMS Fusion Inc., Lawrence Livermore

Nationa! Laboratory) logran producir los primeros neutrones (10° - 107) prove-

nientes de reacciones de fusion nuclear en este tipo de experiencias [b]'
Casi diez afios han pasado ya desde estos primeros logros tedricos y

experimentales, y el interés por el tema, a pesar de sus dificultades y sus

(5]

costos, lejos de haber decaido se ha fortificado y renovado . Pero adn per-
manece pendiente el desafio de lograr experimentalmente las ansiadas condicio-
nes de ignicidén, que, para el caso del DT, exigen llevar el combustible a tem-
peraturas del orden de 5. KeV ( ~ 58. x10° °K) y a compresiones, expresadas
en términos del producto densidad-radio ()3R ), del orden de .5 gcm ® (densi-
dades tipicas en el orden de los 10° gcm?® ). Cabe destacar que el producto

densidad-radio del combustible es un parametro que juega un papel muy importante

en los estudios de ignicidon, analogo al producto densidad-tiempo de confina-



namiento ( MG , criterio de Lawson) en los experimentos de fusidn por confi-
namiento magnético.

Todo este despliegue tebrico, experimental y tecnoldgico no ha teni-
do como Gnico resultado que en la actualidad nos encontremos mejor preparados y
mas cerca de lograr el objetivo tan deseado., En efecto, hoy podemos observar
que la fusién por confinamiento inercial inducida con luz laser, ha traido
aparejadas una serie de consecuencias sumamente positivas, quizds no previstas
originalmente, en diversas areas de la fisica y en el desarrollo tecnoldgico.
Podemos citar algunas de ellas. Los laseres pulsados de alta potencia de vi-
drio-neodimio (Nd, longitud de onda:=l.06)1ﬂn-) cuentan hoy con exponentes ta-
les como el sistema OMEGA de iluminacidn de 24 haces del Laboratory for

[]28](University of Rochester, USA) o el sistema SHIVA de 20

Laser Energetics
haces del Lawrence Livermore National Laboratory [5](USA), capaces de produ-
cir pulsoé de 10. - 100. TW de potencia, con energias de 1, -10. KJ y duracién
de aproximadamente 100, ps.

De la idea inicial de realizar implosidn de blancos esféricos se ha
desprendido la de irradiar blancos planos. Estos experimentos se utilizan para
estudiar la interaccién laser-plasma y también para inducir compresidon dinami-
ca de blancos sblidos. Esto Gltimo ayuda al estudio de la ecuacién de estado
de materiales en condiciones de alta compresién y brinda una nueva técnica
experimental que ha permitido superar los logros de anteriores métodos explo-

(17-21]

sivos

Los plasmas densos y calientes producidos mediante la irradiacion de
blancos sbélidos con pulsos laser de alta potencia, constituyen un nuevo y par-
ticular ambiente de trabajo para la fisica atdémica. Problemas tales como el es-

tado de ionizacién (resultado del incremento de la temperatura o la compresidn),



la determinacidn de las pohlaciones y energias de niveles ligados, la emisidn
de lineas y el transporte radiativo despiertan la atraccién de muchos grupos
de investigacidn con intereses también en temas de astrofisica. En este aspec-

[61]

to resultan muy ilustrativos los trabajos de revision de B.F. Rozsnyai y
R.M. More [62]. La simulacién numérica, uno de los pilares de la fisica com-
putacional, tiene un excelente campo de accidn dentro de la fisica de la fu-
sién por confinamiento inercial. La diversidad y complejidad de los procesos
fisicos inherentes a la misma, hacen de aquella una herramienta practicamente
indispensable en los estudios tedricos. Dentro de los métodos de diagndstico
existe un tremendo desarrollo en los referidos a la utilizacion de la radia-
cioén X de 1inea emitida por el plasma []]1’]25_]27']32'137_]39]; la ubicacion
y la forma de la linea constituyen un fiel reflejo del entorno que rodea al
dtomo emisor.Este terreno ofrece un interesante campo de accidén para los espec-
troscopisfas. Finalmente, queremos mencionar que la emisidon de radiacidon X de
estos plasmas también puede utilizarse como fuente de rayos X de altisima re-
solucion temporal para estudios estructurales de muestras quimicas y bioldgicas.
El objeto de este trabajo de tesis es estudiar algunas propiedades
termodindmicas basicas de la materia hipercomprimida, como la ecuacién de esta-
do y el calor especifico, esenciales ambos para calcular la resistencia a la
compresidén (que podria conspirar contra el fin deseado) y la absorcién de
energia por la materia (su elevacidn de temperatura). Las propiedades de trans-
porte y relajacidon no son menos importantes. Ellas determinan los tiempos carac-
teristicos para el flujo de las distintas formas de energia en el sistema, y
gobiernan el calculo hidrodindmico. Este a su vez debe ser numéricamente simu-
lado, a fin de poder comparar en un contexto realista las hipdtesis fisicas
con los datos empiricos, que forzosamente integran todas las fases de un pro-

ceso de muy corta duraciodn,



Termodinamica, transporte e hidrodindmica van necesariamente juntos
en este estudio, Se ha elaborado un marco consistente y satisfactorio que cu-
bre las necesidades principales en un primer esbozo de comportamiento. El es-
tudio de la ecuacién de estado es Gtil, entre otras cosas, para la fisica de
los interiores planetarios, ya que los grandes planetas tienen carozos fuerte-
mente comprimidos por la gravedad, aunque relativamente frios por la ausencia
de reacciones de fusién. Algunos detalles, excesivamente laboriosos y, ''prima
facie', de secundaria importancia fueron dejados para otra ocasién, a saber:
la hidrodinamica de 1a radiacién, aunque una extension inmediata del cémputo
de niveles ypohlaciones autoconsistentes desarrollado en este trabajo serviria
para calcular las opacidades para grupos de frecuencia, la difusion de los
productos cargados de fusién, que tiene mids que ver con el progreso de la igni-
cion que con las condiciones que la posibilitan; finalmente, la inestabilidad
de Rayleigh-Taylor en un campo de aceleraciones tan severo como el producido
por la ablacién, pero esto exigiria otro tipo de cédigo hidrodindmico (bidimen-
sional, a diferencia del unidimensional presentado en este trabajo) y facilida-
des de computo de mayor envergadura, sin que ello aporte nueva fisica al estu-
dio.

ST se tuvo en cuenta la anomalfa de transporte que representan los
electrones supratérmicos, producidos abundantemente en un régimen de alta
irradiancia. Sin ellos no se pueden entender los datos experimentales. Desde
el punto de vista hidrodinadmico importa simular su actuaciéon, sin complicar
grandemente los términos de transporte. Este problema estd vinculado a la li-
mitacion del flujo térmico de Fourier en presencia de electrones muy penetran-
tes. Se ha llegado a resolver satisfactoriamente ambos problemas.

A continuacidn hacemos una breve descripcidn del contenido de cada

capftulo. El capitulo 11 estd dedicado al estudio de la ionizacién y ecuacidn



_]0_

de estado en el régimen de alta temperatura y presién. Luego de una breve re-
visién de los aspectos mas significativos del comportamiento de la materia en
un rango muy amplio de temperatura y densidad, fijamos nuestra atencion en
dos situaciones. En primer lugar seleccionamos una ecuacién de éstado apropia-
da para aplicarla en la simulacidn numérica de compresién dindmica de blancos
planos inducida por luz laser. En segundo lugar exponemos los aspectos mas
fundamentales del gas de electrones de Fermi-Dirac y el modelo atémico estadis-
tico de Thomas-Fermi, y presentamos un modelo autoconsistente para determinar
estado de ionizacién, poblaciones y energias de niveles ligados, y propiedades
termodinamicas de la materia a alta temperatura y compresibn. Se presenta tam-
bién, el algoritmo que hemos desarrollado para resolverlo y que nos ha permi-
tido superar, eficientemente, los problemas de convergencia numérica citados
en la literatura para modelos de caracteristicas similares al nuestro.

' En el capitulo ll| presentamos el modelo hidrodinamico para simular
blancos irradiados con pulsos laser de alta potencia. Hemos puesto especial
énfasis en desarrollar un esquema de cdlculo para la deposicidn por pasaje de
electrones supratérmicos que representa una simplificacion sustancial respecto
de los habituales esquemas multigrupales, teniendo en cuenta que el tiempo de
computo de estas simulaciones es un factor critico. Con el mismo interés he-
mos seleccionado los esquemas numéricos para su solucidén y hemos escrito el
cddigo de simulacion numérica DELFIN-1D,

En el capitulo IV presentamos los resultados de la simulacidon de ex-
periencias de compresidon dinamica de blancos planos de aluminio, con luz l3ser
de 1.06 (Nd) y 10.6 (CO,) micrones de longitud de onda. Para estos casos se ha
implementado una técnica de grilla de cdlculo de longitud variable, que ha

permitido reducir los tiempos de cémputo en un factor 2. En estas simulaciones
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utilizamos la ecuacidn de estado seleccionada en el capitulo |l, Se realizan
comparaciones con resultados experimentales,

En el capitulo V presentamos los resultados de la simulacién de im-
plosion de blancos esféricos de vidrio rellenos con material fusionable, irradia-
dos con pulsos ldser de neodimio (Nd). En estos casos se pone en funcionamiento
toda la fisica presentada en el capitulo (Il e implementada en el codigo de si-
mulacién numérica DELFIN-1D, Hemos prestado especial atenci6n a las experiencias
de tipo explosivo, que constituyen la mayor parte de los experimentos realiza-
dos hasta el presente, simulando un conjunto de cinco experiencias que cubren
un rango bastante generoso de parametros. En todos estos casos el esquema de
deposicién por pasaje de electrones supratérmicos, desarrollado en esta tesis,
juega un papel decisivo y, por lo tanto, los mismos constituyen una buena prue-
ba de la <_:alidad de su funcionamiento, También se simula un par de casos ablativos.

Finalmente en el capitulo VI se resumen las conclusiones de este tra-

bajo y se analizan las perspectivas y posibles lineas de investigacidn futuras.



CAPITULO II

IONIZACION Y ECUACION DE ESTADQ EN EL REGIMEN
DE ALTA TEMPERATURA Y PRESION
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1. IONI1ZACION Y ECUACION DE ESTADO EN EL REGIMEN DE ALTA TEMPERATURA

Y PRESION

1.1 Generalidades

Las primeras experiencias que se realizaron para determinar la ecua-
cion de estado de un material consistieron en compresiones estéticas[6-]0].
Mediante estas experiencias se pueden determinar isotermas (~ 4 -300°K) y
alcanzar presiones del orden de 10-100, Kbar (1. bar = .987 atm). Para superar
estos valores se debe recurrir a compresiones de tipo dinamico; o sea expe-
riencias en las cuales se trata de inducir en el material la propagacién de
ondas de choque fuertes (generadas habitualmente por técnicas de impacto o
bien explosivas), las cuales comprimen y calientan el material alcanzindose
de esta manera presiones del orden de 100. Kbar-1. Mbar. En algunos casos el
calentamiento (10% - 10°°K) que acompaina a la compresidn detras del frente de
choque es tal que el material se funde, pudiéndose estudiar de esta forma

[11-16,26,56,121]

la curva de fusidn a alta presion Recientemente se ha co-

menzado a utilizar una nueva técnica para generar ondas de choque en experien-
cias de compresion dinamica. Esta consiste en la irradiacion de blancos sé6li-
dos planos con pulsos de luz laser de alta potencia, del mismo tipo de los
utilizados en la implosidon de blancos esféricos de interés termonuclear. En
estas condiciones ha sido posible alcanzar presiones entre 1. y 10.Mb y tem-
peraturas del orden del electrén-voltio (1.eV==11605.°K)[]7-21].

Uno de los aspectos mas interesantes de la compresidn a valores de
presion por encima del Mbar, a baja temperatura, es el estudio de la transi-

cion so6lido-molecular a sdlido-metalico. A muy alta densidad es bien sabido
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que la red idénica cristaliza disminuyendo la energia Coulombiana. En particu-
lar este problema ha merecido especial atencién en el caso del hidrogeno. En
efecto, el hidrégeno es uno de los elementos mas abundantes en el universo y
el principal constituyente de los planetas mas grandes de nuestro sistema so-
lar (Japiter, Saturno, Urano) debido a esto su estudio ha merecido particular

{15,22-24]

interés entre los astrofisicos . Sin embargo el comportamiento a

alta densidad de los isGtopos del hidrogeno constituye ahora también un tema

de interés para los grupos que investigan la fusion termonuclear inducida con
(25,31}

o
equimolar de Deuterio-Tritio a 1000 veces su densidad normal en estado liqui-

do (Jy,v~.2 gem ).

En la actualidad, para el estudio experimental de esta transicion

luz laser , quienes preveen comprimir en un futuro cercano, una mezcla

se ha implementado una ingeniosa técnica de compresidn isoentrdpica por cam-
po magnético que permite superar el Mbar evitando el incremento de entropia
propio de una onda de choque [32’33]. De acuerdo a los Gltimos resultados
teéricos y experimentales se estima que la transicidn a la fase metdlica se
produce entre los 2. y 4. Mbar a cero grado.

Para tener una idea global del comportamientode la materia en un
rango amplio de temperatura y densidad en la Fig. 2.1 se presenta un esquema
cualitativo temperatura-densidad por zonas. Cada una de ellas puede ser re-
presentada por distintos modelos fisicos, que pretenden reproducir sus carac-
teristicas con el mayor grado de precisidn posible. A valores moderados de
temperatura y densidad se tiene una estructura de tipo molecular que se puede
presentar en dos fases, liquida o sélida, de acuerdo a su ubicacién respecto
de la curva de fusion. En esta zona los mejores resultados se han obtenido con

ajustes semiempiricos, tanto para la curva fria como para las contribuciones
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[9-1"‘728v30p3l’]

térmicas Si nos desplazamos hacia la zona de alta densidad
se produce la transicidén al estado metdlico, como se menciond anteriormente.

El sector de alta temperatura y densidad se trata habitualmente con modelos

de tipo estadistico (Thomas-Fermi, TF) en la aproximaci6n de atomo promedio

[35-461 )[h7]
(49,501

, calculos de tipo Thomas-Fermi-Shell (TFS

(48]

, Hartree-Fock-Slater

(HFS) , 0 bien cdlculos de campo autoconsistente Estos modelos
computan la contribucidn electrdnica a la ecuacion de estado y se complemen-
tan con una contribucidn tipo gas ideal para los iones. Sin embargo si la
temperatura no es suficientemente alta los iones puden estar fuertemente co-
rrelacionados. El problema del acoplamiento idnico en plasmas densos ha sido
tratado recientemente con un formalismo estadistico de '‘ensemble'' gran ca-
[51,52]

nénico . También existe un tratamiento de este aspecto dentro del con-

texto del modelo TF (66 ] . El aumento de temperatura a baja densidad provoca
la transicion del estado liquido al gaseoso simultaneamente con la disocia-
cidn de moléculas y ionizaci6n de los atomos. Finalmente 1o que se obtiene
es un gas de particulas cargadas interactuantes entre si que puede ser tra-
tado con la teoria de Debye-Huckel, tendiéndose a alta temperatura al gas
ideal.

Hemos hecho hasta aqui una breve revisidn y descripcidon de los as-
pectos mas notables del problema de la ecuacidn de estado en un rango muy
amplio de temperatura y densidad. En este capitulo nos interesa profundizar
en las siguientes dos situaciones: el régimen s6lido~1Tquido que puede alcan-
zar presiones del orden del Mbar y temperaturas del eV, tipico de las expe-
riencias de compresion dindmica por onda de choque, y el régimen de alta
densidad y temperatura, de interés en situaciones astrofisicas y en la fisi-

ca de blancos esféricos implotados con pulsos l3ser de alta potencia.
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En lo que sigue, utilizaremos la habitual descomposicion de la

(531,

ecuacién de estado en suma de tres contribuciones la contribucidn fria,

la electrdnica y la idnica. Por ejemplo para la presion resulta

P(pT)= R(py+ Re(p )+ R (£ T)

siendo O la densidad, T 1a temperatura,’%(}? la curva fria del material

y F}E (P.T) la contribucidén térmica de iones y electrones respectivamente.

11.2 Compresiones dinamicas por onda de choque

Existe una linea de investigacidn soviética muy activa en el tema

(13}

de compresion dinamica de sélidos , Y en general en el estudio de la
ecuacion de estado en condiciones extremas de temperatura y densidad, como se
desprende de buena parte de las referencias citadas anteriormente. En este
apartado nos interesa en particular presentar un conjunto de expresiones de-
sarrolladas por S.B. Kormer, A.l. Funtikov, V.D. Urlin v A.N, Kolesnikova[12]
especialmente apropiadas para el estudio de compresion por onda de choque, que
nosotros aplicaremos mds adelante en la simulacidén numérica de experiencias

de este tipo iniciadas con pulsos laser de alta potencia. Debe mencionarse

que las ideas basicas de este tipo de ecuacidn de estado se pueden encontrar
también en las referencias 11, 13, 14 y 34 e incluso en los mds recientes
trabajos de F.V. Grigor'ev y colaboradores orientados al estudio de la tran-

(28, 30]

sicién metadlica del hidrégeno
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11.2.1 Ajuste semiempirico de la curva fria

El estado de equilibrio mecdnico de un sGlido a cero grado esta
caracterizado por una compensacion de las fuerzas de interaccidén entre los
3tomos o moléculas de la red cristalina que lo componen. A este estado le
corresponde una cierta densidad f% o volumen especifico \Q - 4LF5 . Si
suponemos un medio isdtropo, para valores del volumen especifico \ por enci-
ma de Vo se rompe el balance de fuerzas existente obteniéndose una situa-
cidn atractiva entre los endos de la red, que tiende a desaparecer si el
crecimiento de V es muy grande (V/V, »1) . En la situacidén opuesta
(V/V, ¢ ) las fuerzas se vuelven fuertemente repulsivas, manifestando
la impenetrabilidad de las nubes electrénicas entre si. A modo de ejemplo se
puede citar que la compresion de un sélido a dos veces el valor de su densi-
dad en condiciones normales requiere presiones de varios millones de atmos-

lsu{ssl.

feras

Este comportamiento de la materia a cero grado estd descripto por
lo que se conoce como curva fria del material o isoterma de cero grado Rj}ﬁ.
La energia potencial elastica E;c se vincyla con la curva fria F{ a

través del primer principio de la termodinamica, de acuerdo a la siguiente

expresion

et

por otro lado el estado de equilibrio mecanico a cero grado es

P.(p=pe) =R (V=Ve) <0
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0 sea que corresponde a un minimo de la energia potencial elastica del mate-
rial.

No resulta facil encontrar buenas expresiones analiticas para Fk (f»

{41, 53]

sobretodo si se pretende barrer un rango amplio de presiones. Barnes

propone un ajuste del tipo:

)= 0.8 (e - e>)

(2.1)

_l/3
donde J = % , \):1—5 y Qv , b/u y bm son constantes que dependen

del material. Los errores de ajuste con esta expresion son del orden del 2%
: . . . . 5/3
y empalma bien a alta compresion con el comportamiento proporcional a S

caracteristico del modelo de Thomas-Fermi.

[ 11-14,34] [ 28,30]

Kormer y colaboradores , Grigor'ev y colaboradores

(55]

y también Kalitkin y Govorukliena utilizan un ajuste mas sencillo de ti-

3
po polinomial en potencias de 6 de la forma

N L4
Res) =Z a; &° , (2.2)
Y

donde Q,; es un conjunto de parametros que dependen del material, que se
determinan ajustando propiedades del mismo a baja y alta compresién[3h]. El
nimero de sumandos N oscila entre 4y 7.
Ambas expresiones, 2.1 y 2.2, se utilizan entre presién cero y 10’
atmésferas aproximadamente; mds alld de este valor se empalma con el compor-
. 5/3 P .2
tamiento rS . En términos de la compresion 5 esto representa valores

entre 1 y 2 a 3 dependiendo del material que se trate.
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11.2.2 La contribucidn térmica

En las experiencias de compresién dindmica de s6lidos, el incre-
mento de entropia asociado al pasaje de ondas de choque fuertes puede proveer
a la red idnica la suficiente cantidad de energia como para que el material
quede en un estado liquido-gaseoso denso a alta presion. La ecuacidon de esta-
do que se utilice para estudiar estas experiencias debe ser lo suficientemen-
te versatil comopara poder describir estados termodindmicos en los cuales
coexisten las fases s6lida y gaseosa. Por ejemplo se tiene que contemplar la
reduccidn del calor especifico a volumen constante Cv de 3R (ley de
Dulong-Petit para un sélido) a 3/2R (caracteristico de un estado gaseoso).

Kormer y colaboradores[lzl resuelven este problema de una manera
practica proponiendo una ecuacidn de estado que interpola entre las dos si-
tuaciones citadas anteriormente, utilizando como parametro de la interpola-

cion la siguiente cantidad

Z(P'T)=Q%zl ) (2.3)

C

donde Q es una constante empirica que depende del material, R es la
2
constante de los gases, T 1a temperatura y Cc el cuadrado de la veloci-

dad del sonido que se deriva de la curva fria R‘.(P) ,O sea

2_ 4R (2.4)
ce- 48

Esta cantidad Z , que, como veremos mas adelante, mide la desviacién de las
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leyes que gobiernan el comportamiento de un sélido, puede interpretarse como
un cociente entre la contribucién térmica a la velocidad del sonido y la con-
tribucién fria. En funcidn de zZ se proponen las siguientes expresiones

para las contribuciones térmicas a la presion Pr , la energia E-r y el ca-

lor especifico Cv

4 +Z

(3B‘+Z )/‘)RT , (2.5)

ET-(—M—)%RT ) (2.6)

1+2

C, %.R.[“(ua)'z] , (2.7)

(57,58

donde X‘ es el coeficiente de Mie-Gruneissen de la teorfa de sd!idos

que se vincula con la curva fria a través de

(2.8)

Ya " dth
K dhﬁ

habitualmente 'Jk toma valores comprendidos entre 1.y 3. Para valores peque-

fos de £ ( Z«4 ) las expresiones (2.5) a (2.7) tienden a
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Pr=3dRT ) (2.9)
E=3RT (2.10)

Cy= 3R (2.11)
que son las expresiones para un sOlido de Debye cuando T))@ , donde @ es
la temperatura de Debye que se vincula con la frecuencia méxima \)M del

espectro de fonones de la red idnica a través de

® .

(2.12)
Ke ’

siendo h la constante de Planck y kg la de Boltzmann. Por otro lado

entre @ Y & existe la relacion

4 ____itg (2.13)

Si recordamos que la presién total P y la energia total E son

P=P, +P,— , (2.14)

las ecuaciones 2.9 y 2.10se pueden reducir a la siguiente forma
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(P-P) =¥p(E-E.) . (2.16)

que es justamente lo que se conoce como ecuacion de estado de Mie-Gruneissen,
. .. (591

usualmente utilizada para tratar materiales que soportan alta compresion .

Para valores grandes de & ( ZM»1 ) las expresiones (2.5) a (2.7)

tienden a

PT’ﬁRT » (2.17)

RT > (2.18)

(2.19)

que reconocemos como las expresiones para una gas ideal clasico.
La consistencia termodindmica de las expresiones (2.5) y (2.6)
queda garantizada porque se pueden deducir de la siguiente expresion para la

energia libre
F<3RTh [% (4+Z.)‘/7‘] , (2.20)

que es la formula del s6lido de Debye complementada con el término %’:(’14'3)‘,"-
El mismo incremento de la entropia mencionado anteriormente hace

que en estas situaciones facilmente se alcancen temperaturas del orden del

electrdn-voltio (eV) detr3s del frente de choque. Debido a esto resulta ne-

cesario tener en cuenta también la contribucion térmica electrénica, para lo
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(12]

cual se propone

Ex =%“ In coih, (AT ) , (2.21)

% 2.22
2 =peo () ' (2.2
Cy‘—' b %&(/3—8:) ) (2.23)

donde b y /3. son constantes que dependen del material y 3' es el andlogo
electronico del coeficiente de Mie—Gruneissen[60] . Este conjunto de expre-

siones persigue, en algin sentido, el mismo objetivo que las expresiones

(2.5) a (2.7): interpolar entre dos situaciones limites. En efecto, si T>» b/lﬁ

Er.— bT Cv —b )

que corresponde a un gas de electrones cl&sico.

En el extremo opuesto, si T« b//5

Evre— %/51—2‘ , Cy—pT

que corresponde a un gas de electrones cuantico. Finalmente, por semejanza

con la ecuacién de Mie-Gruneissen, la presién se toma de la forma

PTe - ?p ETe (2.24)
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11.3 El régimen de alta temperatura y densidad

El tratamiento de la materia en condiciones de alta temperatura y
densidad de interés en astrofisica y en la fusidon por confinamiento inercial,
se realiza habitualmente con modelos aproximados de tipo estadistico. Varios
son los problemas de interés en este ambito como por ejemplo el calculo de la
ecuacion de estado del material, las poblaciones de los niveles electrénicos
ligados, el estado de ionizacidn, el andlisis de los espectros de lineas, los
calculos de opacidades y transporte radiativo, etc. Para una descripcidon de-
tallada puede consultarse los recientes trabajos de revision de B.F. Rozsnyai
y R.M. More[62].

En este apartado nos dedicaremos al estudio de la contribucidén elec-
trénica a la ecuacion de estado, el estado de ionizacidn y la determinacion
de los niveles de energia electrdnicos. Pondremos especial interés en las con-

secuencias termodinamicas que provengan de trabajar con una estructura dis-

creta de niveles y en el modelado del fendémeno de ionizacidn por presidn.

11.3.1 Gas de electrones de Fermi-Dirac

Dado un conjunto de N electrones uniformemente distribuidos en
un recinto de volumen VYV a una temperatura T , de acuerdo a los resultados
de la teorfa del gas de electrones libres de Fermi-Dirac, la presidn P s

energia interna E y calor especifico a volumen constante Cy vienen dados

por

P - NKe T .FS/z () ) (2.25)
V Frw

[61

}
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F = % NK, T Fsn @ (2.26)

Faz () )

-3 5 Fu®) 3 Fou®
Cy 2NK° B z__s_

F} « ) (2.27)
Y2,

donde KB es la constante de Boltzman, o es el potencial de Planck y E. (°<)

son las funciones de Fermi-Dirac, que estan definidas por

o0

M x*1dx (2.28)
E (Y) ,'l(o_) ex¢y+ 1 p ]

donde r(ﬂ) es la funcidn Gamma. Para su evaluacion disponemos de los desa-
rrollos para =10 € <1 y el programa de calculo para todo valor de o<
expuesto en las referencias 63 y 64. El potencial de Planck o se despeja,
mediante inversion de la funcién Fa/z(“) utilizando el método de los aproxi-

_[65]

mantes de Padé , a partir de la siguiente expresidn

N - 21\3/ A , (2.29)

(o]

donde kbb es la longitud de onda de De Broglie de los electrones

lm=($f/znmek5T) ) (2.30)

h es la constante de Planck y ™Me la masa del electrén.

Todas estas magnitudes termodinamicas pueden deducirse de manera
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consistente entre si, de la correspondiente expresidon para la energia libre

F del gas de Fermi-Dirac

F<E-TS =-NKgT [ + EF% (2.31)
va (%

Para tener idea de las principales caracteristicas del comporta-
miento de este modelo, en la Fig. 2.2 presentamos los graficos tridimensio-
nales de P y CV , normalizados a sus valores como gas ideal clasico
( P'= PV/NKBT y C;: CV/4SNKB ), en funcidn de la temperatura | vy
densidad numérica N (M=N/V ).

Evidentemente distinguimos dos situaciones bien diferenciadas entre
él'. En primer lugar si la temperatura es suficientemente alta (tanto mas alta
cuanto mayor es la densidad) los resultados coinciden con los de un gas ideal
clasico. En segundo lugar, si la temperatura es suficientemente baja (tanto
menos baja cuanto mayor es la densidad) los fené;nenos de degeneracidn cuanti-
cos se hacen presentesy el comportamiento se aparta notoriamente del gas
ideal clasico. El parametro de degeneracién ¥ ., que se define a partir de
la expresion 2.29 de la siguiente forma

3
T-_;_'. 3/&3 =y, (=) p (2.32)
nos permite diferenciar cuantitativamente estas dos situaciones e interpre-
tarlas. En efecto, si la distancia media entre particulas (V/N)% es mucho
mayor que la longitud de onda de De Broglie }95 , los paquetes de onda
que representan a las mismas se diferencian bien entre si y, por lo tanto,

es de esperar un comportamiento clasico del sistema. En el caso opuesto



P‘=P/nKBT

Fig. 2.2: graficos tridimensionales de la presién (P ) y calor especifico a
volumen constante (Cy) , normalizados a sus valores como gas ideal
clasico , para el gas de Fermi-Dirac en funcién de la temperatura
(T ) y ladensidad (M) . La linea punteada indica la separacidn
de las zonas de valores positivos y negativos del potencial de Planc
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QDB > (V/N)‘/J , 0 sea cuando hay solapamiento de los paquetes de
onda (degeneracién), el Principio de Exclusién de Pauli incrementa la re-
pulsidén entre los electrones, lo cual provoca un fuerte aumento en la presidn
del sistema. En el calor especifico Cv la degeneracion cuantica induce una
disminucion mondtona desde el valor 4,5NK° del gas clasico. Este efecto
se interpreta de la siguiente forma: en el gas degenerado s6lo los electrones
de la superficie de la esfera de Fermi pueden absorver energia y contribuir
al calor especifico, el cual disminuye como KBT/Ep , siendo EF la
energia de Fermi.

Por otro lado, de la inversion de FM(“) en 2.32 se puede ver
que

-Si ¥5.} entonces o <O | gas degenerado.

- Si $¢.3 entonces o >O , gas clasico.

"En la Fig. 2.2 la linea punteada indica la separacidn entre valores
de o positivos y negativos.

Resulta dtil también deducir la expresion limite de la presion para
un caso de degeneracion extrema. Para ello debemos tener en cuenta el siguien-

te comportamiento asintético de las FE-(“)

I b4
Fo- ) [C(+) ’

Y —® -o0

utilizando esto en 2.25 se puede obtener

Pa

4
5 wme

£ (3qr) (ej_)‘/’ (2.33)

0 sea se recupera el conocido resultado proporcional a la potencia 5/3 de la
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densidad e independiente de la temperatura.

Finalmente queremos destacar que a pesar de la simplicidad de este
modelo, las dos situaciones extremas anteriormente sefaladas son también com-
portamientos asintdoticos en los modelos mas elaborados que se pueden utilizar
para el estudio de la materia cunado se alcanzan condiciones extremas de tem-
peratura y densidad. Por supuesto que para que esto ocurra primero se debe
conseguir que los electrones estén libres, o sea se debe ionizar el material.

Dos fenomenos, de naturaleza diferente entre si, contribuyen a esto:

- Si se incrementa la temperatura, se produce la ionizacion por

temperatura.

- Si se incrementa la densidad, se produce ionizacidn por presidn.

Los modelos que consideramos a continuacidn satisfacen las dos si-
tuaciones extremas anteriormente mencionadas y nos permitiran estudiar la

zona intermedia, caracterizada por un estado de ionizacidn parcial.

11.3.2 Modelos sin estructura de capas

Los modelos estadisticos sin estructura de capas son aquellos que
describen la nube electrénica del &tomo sin tener en cuenta !a estructura dis-
creta de niveles de la misma. E! punto de partida de éstos es el modeio de

Thomas - Fermi.

A) El modelo de Thomas-Fermi (TF)

El modelo atomico estadistico de Thomas-Fermi fue introducido
originalmente por L.H.Thomas y E.Fermi, entre los afios 1926 y 1927, para des-
cribir la nube electrénica de atomos pesados la cual se caracteriza por su

(40,44 ]

relativa uniformidad
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[ 36]

Luego fue generalizado por Feyman, Metropolis y Teller en el
afo 1949 para el caso de temperatura finita, con el objeto de utilizarlo en
el calculo de la ecuacion de estado en condiciones extremas de temperatura

(38}

y presion. Posteriormente en el aio 1955 R.Latter publicé los resultados
del primer estudio sistemitico de propiedades termodindmicas con el modelo
TF extendido para temperaturas finitas, resuelto sin aproximaciones mediante
métodos de integracion numérica.

En el modelo TF se supone que cada atomo de carga nuclear EE ocupa

una celda atdmica promedio esférica, de radio ‘20 , vinculado con la densi-

dad numérica de iones M. de acuerdo a

4T RS

AT (2.34)
3

ﬁﬂ'h.

esta hipotesis es comin dentro de los modelos de materia comprimida. Dentro
de esta celda esférica, en cuyo centro se ubica la carga nuclear, los =z
electrones atdémicos interactlan electrost3ticamente con la carga nuclear y
A
entre si, de manera que la densidad -f)(l) que los representa y el
. P \/ , . .
potencial electrostatico (3) en el que estan inmersos satisfacen la ecua-

cién de Poisson

VJV(x)=4‘ne/3(5) , (2.35)

donde € es el médulo de la carga del electrdn. Se asume también simetria
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esférica, por lo tanto
\/(?_‘_) = V(Jl) p)

N
}O (r)

&~E>

donde JU es la coordenada radial en el sistema esférico

En el modelo TF se provee una estimacidn sencilla para la densidad

electronica j.l)(ﬂ.) , aplicando al gas de electrones la estadistica de Fermi-

A
Dirac en forma local. En base a esto se puede deducir que )3(ﬂ) viene dado

por:

-4

_e\/(u) )L) prdp

)% (JL)=—%;‘—- {A+ exp[fb(

o

done P es el impulso del electron, p'K?T y/LL es el nivel de Fermi (/}.l-:;)

que se vincula con el potencial de Planck ¢ a través de:

o (2.36)

Si recordamos la férmula 2.28, que define las funciones de Fermi-Dirac F_E'(Y)

podemos poner

3/2
[)(ﬁ_ %‘b) . E/Z (- eF-s\/(JL))

(2.37)

de neutralidad del! sistema.

La deduccidn que hemos presentado del modelo TF es la mis clasica
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esférica, por lo tanto

V(%) = V(&) )

11}

N
j:) (Jl) )

fa(&)

donde J{ es la coordenada radial en el sistema esférico.

En el modelo TF se provee una estimacion sencilla para la densidad
electrdonica jS(J'L) , aplicando al gas de electrones la estadistica de Fermi-
Dirac en forma local. En base a esto se puede deducir que )’:\)(ﬂ) viene dado

por:

C -4
(JL)z?h'l—\ : {,H ex,:{[b( Q;P“e - e\/(ﬁ.)-}() P« ‘IP ,

o

\U>

done P es el impulso del electrdn, ﬁ)'* /ll es el nivel de Fermi (jl-=¢
P KeT a

que se vincula con el potencial de Planck ¢ a través de:

X = "F/"‘- (2.36)

b4

Si recordamos la férmula 2.28, que define las funciones de Fermi-Dirac E-:(Y)

podemos poner

3/2
ﬁ(ﬂ)-“- % —Z—TT@D—’) ' E/z (a- e@VD) | oy



y transformar la ecuacién de Poisson 2,35 en la siguiente ecuacion integrodi-

ferencial

\/ \/( ) = Sne(zu'me )3/2. E,;z (o(— e/}\/(ﬂ.)) , (2.38)

que se conoce como ecuacién de Thomas-Fermi generalizada. Puede notarse la
similitud entre la expresion 2.37 y la 2.23, si a esta Gltima se la inter-
preta localmente y se’ reemplaza el argumento de la funcidén de Fermi-Dirac
por A — 9/3 \/(IL) .

Las expresiones 2.37 y 2.38 se complementan con la condicion de

neutral idad

Q

R
Amg ﬁ(u) 22dn = 2 , (2.39)
o

y las siguientes condiciones de contorno

V) — Le Y ﬂ = 0

N
— d .l
L 0 =Ry
La primera pone de manifiesto la presencia de la carga nuclear en

el centro de la celda atémica y la segunda es consistente con la condicidn

de neutralidad del sistema.

La deduccidn que hemos presentado del modelo TF es la mas clasica,

[ 36,38,39,42]

Yy, quizas, la mds intuitiva . Sin embargo es posible deducir la

expresion 2.37 (y por ende la 2.38) a través del formalismo de la Funcional
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[ 4o,44,62,67]

Densidad , que consiste en la implementacién del siguiente prin-

cipio variacional: se postula una cierta funcional para la energia libre F
. . B e F
del sistema en términos de la densidad incégnita [2 y se minimiza con res-
A
pecto a p teniendo en cuenta las ligaduras que correspondan en cada caso con-
creto. En el caso particular del modelo TF la energia libre F se construye
asumiendo la validez local de la férmula 2.31 del gas de Fermi-Dirac mas los

correspondientes términos de energfa de interaccidn electrostdtica entre los

electronesycon la carganuclear entre sT. Por lo tanto podemos escribir para ‘—

F = "5ngsT[°(|+ E""(“‘)]dgx _‘Jz_ef[g Ved; - EJJ'DA VNOl)3< , (2.40)

donde Ve es el potencial electrostatico debido solo a los electrones y

VN = ZQ /JL debido a la carga nuclear, de manera que el potencial electros-
tatico total es \} = Ve + \/N . Esta funcional se debe minimizar con
respecto a variaciones en ﬁ teniendo en cuenta que la cantidad total de
electrones debe permanecer constante e iqual a Z , 0 sea la ecuacion 2.39.

Para hacer el calculo del minimo conviene tener presente la expresién 2.29 del

gas de Fermi-Dirac interpretada localmente,

A

i ;/2 (*)  —py p= )%;’,’ .F;.;/z(«') , (2.41)
8

A
esta expresidon nos da una relacion biunivoca entre la densidad P (é) y la
funcion o('()_() que, evidentemente, ya no representa el potencial de Planck del
gas de electrones atdomicos, pero que permite hacer el c3lculo de forma mis

facil. Escribamos entonces la variacién de la funcional F , recordando que

(
iFG \/)== -%_4 (7) )
Y
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SF . (9P Aty By S dix - 2
| Saw(owﬁ;l)gmx Jﬁ-(u

)

b + F) S d - eja_ﬁ VSad'x
A 9’

de la condicion de ligadura se deduce
% 3 . 9,\ 3
jfgd.x=5 -—»ja—g&x‘ol)ﬁo ,

si sumamos esto a SF introduciendo el multiplicador de Lagrange (X , conve-
nientemente dimensionado a través del factor /3 , podemos escribir

) — A R q ~ N 3
'Sd—ﬁ.‘/‘f-‘.(d‘* Qz)gd'dfx _S P G E/a Se'dx eS 9PV Sol' d'x

A 3
+ CX. .gl?. SCK‘CLHX =0 ,

de 2.41 se puede deducir 7‘3— oa'
| 3P _ P
7; s F3/2.

reemplazando en el calculo de la' variacion y eliminando términos podemos obte-

ner

N 3 A ‘
- Qfﬁ Sa'dx _ e 9_J°.v$a‘d.3x + A a_ﬁ &x'dsx =0 |
da' [> dat* ) da

de donde surge inmediatamente la condicién de minimo



_35_

O(‘()_(_) = K —'[5@ \/(5)

y finalmente reemplazando en 2.1

"-_&_.F(- >_<>
f= 3 B (Hmpe V)
A
obtenemos la misma expresion para /3 que con el método anterior (ver ecuacidn
2.37) e identificamos al potencial de Planck con el multiplicador de Lagrange X .
Obviamente el éxito del método de la Funcional Densidad depende de

las hipotesis empleadas para la eleccion de la expresion para la funcional

F: en términos de la densidad‘jg . En ese sentido los dos métodos presenta-
dos aqui para deducir el modelo TF son equivalentes, pues ambos se respaldan
en la misma hiptesis fundamental: la validez lbcal de las expresiones del
gas de Fermi-Dirac. Sin embargo el método de la Funcional Densidad describe
el modelo TF dentro de un contexto mas apropiado para la introduccion de pos-
teriores correcciones o modificaciones. Ademas deja planteada desde un princi-
pio la expresion de la energia libre F: del modelo, la cual a su vez abre el
camino para un calculo directo de propiedades termodindmicas. En este Gltimo
aspecto la expresion deducida para la energia libre f: del modelo TF por

(371

M.K.Brachman integrando la ecuacion de Gibbs-Helmholtz, es totalmente equi-

valente a la presentada en la férmula 2.40.

(381

Segin puede verse en los trabajos de R.lLatter y Geiger y colabo-

(42 ]

radores , la solucién del problema integrodiferencial autoconsistente que
plantea el modelo TF a través de las expresiones 2.37, 2.38 y 2.39, mds las

condiciones de contorno anteriormente citadas, permite calcular todas las



propiedades termodinamicas de este modelo atémico estadistico sin estructura
de capas, ya seaatravés de la derivacion directa de la energia libre F o con
razonamientos mas laboriosos como, por eJemplo, el que permite demostrar el
Teorema de Virial para el modelo TF,.

Nosotros hemos elaborado numéricamente 1os resultados del modelo TF,

. . [42] -
tabulados para cualquier EE por Geiger y colaboradores . A tal efecto utili-
zamos una subrutina de interpolacion en dos dimensiones desarrolladas en base
. e N . i [68]
a la formula cuadratica bivariada de interpolacion de Lagrange , comple-
mentada, en los casos de variaciones rapidas, con una subrutina de interpola-
. . ‘2 . (691

cion basada en un algoritmo de funcidén racional .

En las Figs. 2.3 y 2.4 se muestra el grafico tridimensional de la
ionizacidn en funcidn de la densidadf(lo.a-lo:’g cm ?) y la temperatura T
(10 - 10*ev) para Aluminio (Z=13., ‘Pg ™ 2,3 gcm?’). Se entiende por ioniza-
cién el nimero promedio de electrones libres por atomo. Teniendo en cuenta que
en el modelo TF los electrones se comportan localmente como libres en el bor-

de de la celda atémica (pues alli el campo eléctrico vale cero) se determina

la ionizacidn de la siguiente forma
47
NF R P (RO) . (2.42)

No podemos establecer una comparacidn entre los resultados que se
muestran en las Figs. 2.3 y 2.4, y los correspondientes para el gas de Fermi-
Dirac porque este es un modelo de ionizacién total, o sea NF= Z para todo

JD y -1_ . Por lo tanto el modelo TF constituye nuestra primera solucién

al problema del cdlculo de la ionizacién en funcidn de la temperatura y den-

sidad.
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Fig. 2.3: grdfico tridimensional de la ionizacién (Ng) en funcidn de la
temperatura (T ) y la densidad () , para el modelo de Thomas-
Ferm! .
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Fi .
ig. 2.4: idem Fig. 2.3 , pero
»
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A4‘
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'

Fig. 2.5: grafico tridimensional de la presidn (P ) , normalizada a su
valor como gas ideal clasico , en funcién de la temperatura (T )
y la densidad (P ) para el modelo de Thomas-Fermi .



100 10

Fig. 2.6: idem Fig. 2.5

, pero vista desde otra visual .

Lo
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En las Figs. 2.3 y 2,4 se distinguen claramente los dos tipos de
ionizacién mencionados anteriormente; por temperatura y por presién. Entre
estas dos situaciones la carga nuclear hace prevalecer su efecto atractivo so-
bre los electrones y el dtomo recombina disminuyendo asT su estado de ioniza-
cion. Los cambios son suaves y, como era de esperar, no se refleja la presencia
de la estructura de capas de los niveles atémicos.

En las Figs. 2.5 y 2,6 se muestran los resultados para el cdlculo
de la presion p , adimensional izada de la misma manera que en el gas de
Fermi-Dsrac. El grafico de la presidn F’ estd correlacionado con el de la
ionizacion hJF . En la zona de ionizacién por temperatura los resultados
convergen al gas ideal cl3sico, en la zona de ionizacién por presién los resul-
tados tienden al gas de electrones degenerados de Fermi-Dirac. En la zona inter-
media la carga nuclear impone su efecto atractivo yresta eficiencia al meca-
nismo de p}esién que los electrones ejercen sobre el contorno de la celda até-

mica.

B) Correcciones al modelo TF

La primeras correcciones al modelo TF consistieron en la inclusidn de
los efectos de la interaccién de intercambio entre elect jones dando origen de

[39,44]

esta forma al modelo de Thomas-Fermi-Dirac (TFD) Las consecuencias
de estas correcciones resultan ser tanto mas importantes cuanto mas baja es

la temperatura. Asi, por ejemplo, las presiones, energias y entropias son del
orden de un 40% mis bajas que las de! modelo TF a T = 10. eV, un 10% a

T = 100. ev y los resultados tienen diferencias practicamente despreciables

a 'T' = 1000. eV [39]. Los valores de la curva fria del Modelo TFP son mejores
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[41]

que las del modelo TF . Estos resultados pueden interpretarse desde el si-
guiente punto de vistas la inclusibn del efecto de intercambio entre los elec-
trones introduce un potencial atractivo adicional entre los mismos[bql.

Un inconveniente importante del modelo TF es que produce densidades
J% (nJ divergentes en el origen como(j!/Jl)J/z [62], adn a temperatura finita.
Esta dificultad es una consecuencia directa de aceptar la validez local de las
expresiones para un gas de electrones uniforme. Los primeros esfuerzos orienta-
dos hacia la solucidn del problema, especialmente en 1o que se refiere a sus
consecuencias en la determinacion de la presion, fueron publicados en el afc
1957 por D.A.Kirshnitz[“h] y se las conoce como correcciones por gradientes

de densidad, dando origen posteriormente a lo qe sedenominé modelo de Thomas-

Fermi-Kirshnitz (TFK),.

[45,62] [70]

Becientemente R.M.More y F.Perrot han reelaborado el mode-
lo TF con las correcciones por intercambio, correiacién y gradiente dentro del
.formalismo de la funcional densidad, introduciendo lo que hoy en dia se conoce
como la versidn mas moderna y precisa del modelo TF: el modelo QSM (''Quantum-
Statistical-Model'"). Entre otras cosas el modelo QSM mejora notablemente el
calculo de la curva fria y la energia total del 3tomo, produce perfiles finitos
de‘ﬁCﬂ)en el origen y representa un buen esquema para su extensidn relativista.
Mas adelante realizaremos comparaciones con los resultados del mode-
lo TF presentados en las Figs. 2.3 a 2.6, Pues a pesar de que las ecuaciones
de estado de los modelos TFD y QSM son m&s concordantes entre si que con res-
pecto al modelo TF, en particular en el rango de temperaturas considerado

(10 - 10*ev), los resultados del modelo TF son de buena calidad.

Finalmente queremos destacar que los efectos de estructura de capas
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para los niveles electrdnicos fueron calculados por primera vez, dentro de los
modelos de materia comprimida, en el afio 1968 por J, W, Zink[h7]. La idea
consistid esencialmente en resolver en forma consistente el modelo TF y la
ecuacidn de Schrddinger con el potencial del modelo TF (modelo Thomas-Fermi-
Shell, TFS). Si bien sus resultados constituyeron la primera aproximacién al
problema, confirmaron las expectativas en cuanto al comportamiento oscilante
que en algunas magnitudes puede producir la presencia de la estructura dis-
creta de niveles electrénicos,

La inclusidon de la estructura de capas, dentro de un modelo de ma-
teria comprimida, puede inducir un comportamiento escalonado en la superfi-
cie de ionizacidon. También es razonable esperar que en el calor especifico

(:\l se produzcan maximos locales, asociados a la ionizacién de una deter-
minada capa electronica. Sin embargo no debe perderse de vista el efecto
atenuante que el incremento de la compresidn del material puede tener sobre

esto, debido al ensanchamiento de niveles que el mismo lleva aparejado.

11.3.3 Modelos con estructura de capas

Hasta ahora nos hemos referido a modelos que no tienen en cuenta la
estructura discreta de los niveles electrénicos dentro de un atomo, pero hemos
llamado la atencidn sobre las posibles consecuencias que los mismos pueden te-
ner en las propiedades termodinadmicas, parrticularmente el calor especifico Cv .
Sin embargo la determinacion de las poblaciones de los niveles ligados juntamen-
te con sus energias de ligadura abre también las puertas al estudio de los espec-
tros emitidos desde lamateria densa y caliente, yal cilculo de lacorrespondiente

contribucion a la opacidad por transiciones entre y hacia los niveles ligados.



Y-

Estos temas forman parte de un conjunto mds amplio que hoy en dfa se conoce

(61]

como Propiedades Radiativas de la materia densa y caliente

A) Modelo Autoconsistente para calcular las Poblaciones de los

Niveles Ligados y el Estado de lonizacibn

Nos interesa desarrollar un modelo que permita calcular las poblacio-
nes de los niveles electronicos y el estado de ionizacidn, teniendo en cuen-
ta los dos mecanismos de ionizacidén: por temperatura y por presidn. También nos
va a interesar inferir propiedades termodindmicas, para poder estimar cuanti-
gativamente el efecto de la estructura de capas. La idea es que el modelo sea
sencillo, pero que retenga las caracterfisticas fisicas fundamentales del pro-
biema.

-Consideramos que el dtomo ocupa una cayidad esférica de volumen V
y radio on , funcion de la densidad del material tal cual lo expresa la fér-
mula 2.34,

ML

\/=4“ITR:___ _
;\WY\P

4w 4

3 m /
donde J° es la densidad de masa del material, /\ su nimero masico y W71P ,

la masa del protdn. Dentro de esta cavidad esférica, en cuyo centro ubicamos la
carga nuclear EZe. , coexisten en equilfbrio termodindmico dos conjuntos de e-
lectrones: los libres y los ligados, en suficiente cantidad como para neutrali-

zar la carga nuclear, o sea
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NB t '\IF = Z / 2.43

donde I\lb es el nimero total de electrones ligados y NF es el de libres. Esto
también significa que no hay flujo de particulas a través del volumen iénico
V , 1o que si puede haber es flujo de energia. Los electrones libres, que
que se suponen repartidos uniformemente en el volumen \/ , satisfacen las re-
laciones de un gas de Fermi-Dirac. La ecuacién 2.43 representa una forma univoca

de determinar el estado de ionizacion

N F o Z - r\lg ’

a diferencia de las distintas prescripciones que se pueden utilizar en los mo-

[46]

delos sin estructura de capas
Los electrones ligados se reparten en un ndmero finito N de nive-
les discretos. Cada nivel discreto tiene asociado un indice entero + vy se
representa por los tres nimeros cudnticos habituales M} Qj, afl , un nd-
Lo
mero de ocupacidn Ni. , un nivel de energia l:.l_ y una degeneracion

(3,1= Zd,[*f" . La cantidad de electrones ligados N3 se calcula en funcion

del conjunto de poblaciones {N},) L“J'“')N} , mediante

N
NB= Z NL (2.44)
i

La energia de cada nivel t), depende de Z y, @ través de la in-

teraccion con los demas niveles, de todo el conjunto de poblaciones {N}_J .
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Es habitual en la determinacion de niveles de energia autoncosistentes repre-
‘/
sentar esto a través de un conjunto de constantes de apantallamiento K(er )

o bien de energias de interaccién (Z;d') entre electrones del nivel A con el
] [71-73] . Dada la naturaleza aproximada de este tratamiento no existe una
Gnica féormula para el cédlculo de E; . Nosotros en particular hemos elegido la

[74-75] = .

prescripcion de W.F.Huebner , porque permite calcular directamente L.L

en funcidn de los tres ndmeros cuadnticos M; Di}i ("subshell splitting') y su

relativa precision. De acuerdo con Huebner la energia de ligadura de los elec-

trones en iones, incluyendo el &tomo neutro, en sus estados fundamental o exci-
- (“) -~

tado, se puede obtener perturbando las energfas El de! atomo neutro en su

éstado fundamental. Estas se calculan con el método de Hartree-Fock y se per-

turban con las siguientes expresiones

N
E‘=E?m)+Z(N;“)-N})’Ci} , Lo, (2.45)

&“4

2
Ei.= (EQ + IBIQ) (TT}) - al._Q , L>9 R (2.46)

donde {N‘} es el conjunto de poblaciones de interés, {N:n)} las poblaciones
del atomo =n su estado neutro y fundamental, Q es el maximo nivel poblado
en el estado fundamental vy G:Oi' son las energias de interaccidon interpoladas
de acuerdo al valor de 2 y al conjunto {N‘_} . La formula 2.46 representa
una aproximacién hidrogenoide corregida por interaccidn con la Gltima capa

llena del estado fundamental. Los datos necesarios de los calculos de Hartree-
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Fock pueden ser consultados en las referencias 74 y 75 para Z desde 1 hasta
30 y en las referencias 76 a 78 para el resto. En la Tabla 2.1 damos los datos
correspondientes al aluminio (AL,Z= 13) y al hierro (E, Z=26), elementos
que presentaremos mas adelante a modo de ejemplo.

Los niveles de energia E;;, son poblados de acuerdo a la estadisti-

ca de Fermi-Dirac

N, = ?;/{Hexp[ﬁ(-E,-’rAE)ﬂ(] AN L o)

La utilizacién de esta férmula para calcular las poblaciones en es-
te modelo y en todos los otros que, independientemente de su complejidad, no
realizan un promedio estadistico can6nico es lo que se conoce como Aproxima-
cidn de Atomo Promedio y su razonable precision en este tipo de modelos esta
respaldad; por una gran cantidad de cadlculos en diferentes elementos l62].

En la expresidn 2.47 se ha incluido una correccidn L\E‘. al nivel de
energia E-‘A por depresidn del continuo, o sea una disminucién del cero de
la escala de la energia debido a la interaccién con los electrones libres del

(791

medio y los iones vecinos . No existe en la literatura una Unica expresidn

para tener en cuenta esto,que podriamos catalogar como un efecto de densidad
2 8 . .
[62,73,79, 0]. Nosotros la hemos tomado de la forma mis simple que consiste en

computarla como la energfa electrostatica por electrdn, debido a una distribu-

cion uniforme de NF electrones en un volunen esférico V de radio Ro )

e Ne (2.48)

= 3.
bE - 5 Re




. ) () gm Rm
L|nly = N, 3 i i
1| 1s 117.0 2 15.65 .1203
2 25, 9.821 | 2 2.927 .6200
2
E 3 2p, 6.437 | 2 3.067 .6005
o]
. 4 2p,,, 6.437 | 4 2.973 .6005
5 38, .7868| 2 .6968 | 2.5993
6 3, .4199] 1 .5289 | 3.4339
1 1s, 522.8 2 31.79 .0591
2 | 25, 63.93 | 2 6.739 .2685
3 2p, 1 54.89 | 2 7.734 .2361
4 2p,,, 54.89 | 4 7.491 .2361
% 5 | 35, 8.378 | 2 2.202 .8184
= 6 3, 5.521 | 2 2.092 .8647
e o
7 | 3p,,, 5.521 | 4 2.022 .8647
8 4, ,, 1.216 | 4 1.666 1.0848
9 3, ,, 1.216 |2 1.673 | 1.0848
10 | 4s,,, .5203 | 2 .5592 | 3.2416

(n ) (m) ( (M)
Tabla 2.1: E;)' Ny Gi; paraalyFe . ET)y & estsn en

(m)
Rydbergs . Las 0. son las energfas de autointeraccién
del &tam neutro . Los radios de los orbitales
estin en unidades de radios de Bohr .
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Intimamente ligado con la depresidn del continuo estd el problema
de la ionizacién por presion. A medida que se incrementa la densidad /> los
niveles de radios orbitales izl mas alejados del nicleo se ven fuertemente
alterados, y a medida que se acercan al contorno de la celda atémica van
transformandose gradualmente en bandas de energfa. De la misma manera sus
funciones de onda dejan de estar bien localizadas en un atomo y el electrén
comienza a inclrsionar por los atomos vecinos terminando finalmente en los
niveles del continuo y su funcion de onda degenera en un frente de onda plano.
Una forma sencilla de reflejar este efecto es considerar una degeneracion va-
riable del nivel, funcidon de la densidad, que lo vaya despoblando a medida
que su radio orbital $21 se acerca al radio de la celda atémica qu [ 72’80!
Una manera natural de implementar esta idea consiste en calcular el factor
de penetracién de la barrera de potencial entre atomos en la aproximacidn
WKB. En la Fig. 2.7 se muestra una aproximacidn parabdlica a la barrera de
potencial Coulombiano entre atomos, y el esquema sobre el cual se realiza el
cdlculo. De acuerdo a la aproximacion WKB el factor de penetracion FD de

barrera vale F

‘P_—_S Kdx'
-¥ ER [ x P
donde K=\JU"’E =\[Ej‘.m—)l' Ro)-(Ro g

realizando la integracidén se obtiene

P

exp |-MED Ro(-x)'| =B



.. 2
Aproximacion parabélica : E, =E|-(n)(§/Ro) :
£=Ro-R{M

Fig. 2.7: esquema ilustrativo de la aproximacidn parabdlica a la barrera
de potencial Coulombiano entre dtomos , utllizada para hacer el
cdlculo del factor de penetracidn



Fig. 2.8: grdficos del factor de despoblacién ¥ en funcidn de X
A cada nivel i de energfa g™ le corresponde una curva de-
terminada , sobre la cual , dado el valor de xi , se calcu-
la \¢; . La flecha sobre las curvas indica el sentido de-
creciente en E7' (niveles menos |igados) , que se correspon
de con el sentido creciente en Xi (niveles localizados mas
cerca del contorno de la celda atdmica)
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(n)

R:
Xa —=—=X )
2 (P)

(]

— n)

con l:

A

en Rydbergs y Feo en unidades de radios de Bohr. En base a F) de-

finimos el factor de despoblacidn %9 del nivel i-ésimo de acuerdo a
=0, = 1-P. , x &1,
= 2.4
%’ = ‘(’L = 0 ) X, > 1 (2.49)

Este factor de despoblacién w="e(x) tiene un perfil de tipo Gaus-
siano, que en X =1 (o sea en el borde del atomo) empalma con cero en valor
y en derivada. En la Fig. 2.8 mostramos algunas curvas que ejemplifican el
comportamiento de %%IL Debe notarse que para cada nivel corresponde una cur-
va de %9_ distinta ya que la.dispersién de la Gaussiana es proporcional a

w]-Y

{E:i ] . Esto indica que la despoblacién del nivel se produce en forma
gradual por dos motivos, que son consistentes entre si: cuanto mas cerca es-
td X del valor 1 (o sea cuanto mas alejado est3 el orbital del nicleo),
tanto mas se acerca el argumento de la exponencial a cero y por lo tanto YD
también. Pero simultineamente a medida que el orbital se aleja del ndcleo
disminuye su energia de ligadura aumentando la dispersidn de la Gaussiana,
con lo cual el fD decae mas rapido.

62,80,83]

R.M.More ha propuesto para un modelo de caracteristicas

similares basandose en un argumento de despoblacién gradual del nivel, la

siguiente expresion para el factor de despoblacidn

Y = 4/[,4 + (a,x)b] , (2.50)
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donde @ vy b son dos parametros que se ajustan de manera que los resultados
concuerden lo mejor posible con los resultados para el estado de ionizacion
del modelo TF. Evidentemente nuestro resultado responde a las caracteristicas
generales de la férmula 2.50, tiene en cuenta, aparte de la ubicacion del
nivel, su energia y se puede deducir con argumentos fisicos razonables sin
dejar librado ningin pardmetro a un ajuste posterior. En base a lo expuesto

podemos reescribir la expresidon 2.47 de la siguiente manera

N; = ¥ %;/{/H- exF[/ﬁ(-E;-l-AE)*O(] JA4i¢N L 2y

Finalmente para completar las ecuaciones del modelo reescribimos la

expresion 2.29 del gas de Fermi-Dirac para el conjunto de electrones libres PJF-
3 32
NF= cte Ro T F3—/2. () (2.52)

Las ecuaciones 2.43, 2.44, 2,45, 2. 46, 2,48, 2.49, 2.51 y 2.52 son
las ecuaciones del modelo presentado y constituyen un problema autoconsistente
que implica la resolucién de un sistema de ecuaciones algebraico altamente
no lineal. En la literatura se pueden encontrar referencias a los serios pro-
blemas de convergencia numérica que representa determinar los niveles de ener-
gia en forma consistente con los nimeros de ocupacidn en sistemas como los des-
criptos por las ecuaciones 2.51, 2.45 y 2,46, especialmente cuando la cantidad
de electrones ligados hj& es grande. Son frecuentes las oscilaciones numéricas

(71,72,80]

en los niveles cercanos al umbral de ionizacidn Estos problemas
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pueden ser particularmente importantes en nuestro caso donde los niveles estan
discretizados en funcidén de los tres nimeros cuadnticos M ﬁdr , adiferencia

[62,80]

de otros modelos en los que s8lo se tiene en cuenta el nimero cuanti-
co principal M e incluso se pueden seleccionar los valores de los parametros
Q vy b en la féormula 2.50 para favorecer la convergencia numérica.

Teniendo en cuenta estos antecedentes hemos desarrollado un eficiente
algoritmo de calculo, que nos ha permitido resolver numéricamente nuestro mo-
delo adn en situaciones de atomo casi neutro. La idea del algoritmo pasa por
observar que dado el aspecto del sistema de ecuaciones 2.51, el mismo induce
a resolverlo mediante un método de sobre-relajacién sucesiva utilizando un
vector de parametros de relajacion de componentes {wi,ISLSN} . En la Fig.
2.9 se muestra un esquema del algoritmo. Se comienza con un conjunto {N;} de
prueba y se itera sobre el sistema calculando de a una ecuacién por vez. Una

| . ]
vez obtenido N_;' para seguir adelante se construye un promedio pesado NL
'

en funcién de N"',Nj' , y el parametro W, . Con este nuevo valor del nivel
i-ésimo se calcula NB y se controla la condicion N5< Z . Si se verifi-
ca, se determina NF , luego X por inversidn de F;V&("‘) en 2.52 y se pasa al
nivel L+4 con el conjunto {NL} actualizado en el dltimo nivel i-ésimo
calculado. Si la condicion no se verifica esto indica que ese nivel tiende
a poblarse demasiado, por lo tanto despejamos O a través de su poblacidn NL
y energia Ej_ y calculamos Np en 2,52 con este X . Calculamos NB por
diferencia y el nuevo NL en funcidn del resto de los niveles. Finalmente
reducimos (L aQ);,/z para retener la informacion de que ese nivel es sensi-

ble a poblarse excesivamente.

Para garantizar la convergencia se pide que todas las variaciones



N% = 0i%; §(%,Ex)

L

N: = (l~wi)Ni +w;i N}

izie

1C=IC+4

{N: ] = 1¢=0

Fig. 2.9: esquema del algoritmo desarrollado para determinar los niveles y las
poblaclones del modelo autoconsistente . Con IC se Indica el fndice
de control de convergencia .
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relativas de los ndmeros de ocupacidn P«L , al cabo de una iteracion com-
pleta sobre todo el sistema de ecuaciones 2.51, estén por debajo de cierta
cota (tipicamente 107?) y que esto suceda por lo menos dos veces seguidas.
La cantidad de iteraciones globales sobre todo el sistema para alcanzar la
convergencia depende de los valores de densidad @ vy temperatura T del ca-
so, pero puede decirse que en los casos de convergencia mis lenta (habitual-
mente a baja | y mas aun si hay ionizacién por presion) estan entre 10 y
15. En otros casos el algoritmo converge en pocas iteraciones.

En las Tablas 2.2, 2.3 y 2.4 presentamos las poblaciones (IQL ),
niveles de energfa (EL ), cantidad de electrones libres y 1ligados (NF y
NB ) y el potencial de Planck (X) para el F; a T- 100. eV y a 2 =.785,
7.85 y 157. gem ® . La densidad normal del F; es f=7.85 gcm>. En las mis-
mas tablas también se han ubicade los correspondientes valores
publicades por B.F.Rozsnyai[hal calculados con un modelo de tipo Hartree-Fock-
Slater relativista (HFS). Este modelo considera en forma simultdnea y consis-
tente los electrones libres con un formalismo TFD y los ligados a través de
la ecuacidon de Schrédinger en la aproximacién de campo autoconsistente con
el potencial TFD. El ensanchamiento de niveles, debido al efecto de la den-
sidad finita del material, es tenido en cuenta, en forma aproximada, a través
de las condiciones de contorno que se imponen en el borde de la celda atdmica,
para la solucion de la parte radial de la funcidn de onda del nivel, Los
supraindizes L. y U se refieren a los extremos inferior y superior de la
banda de energia asociada al nivel. También se hace uso de la hipotesis de
Aproximacion de Atomo Promedio.

Si comparamos los resultados obtenidos con los de Rozsnyai, vemos

que hay muy buena concordancia en NF 'hJB y ® . En el detalle de la estruc-



26
Fe , Kgl=100. ev ,p = 1,=

Lol m Q} Y; N “Es
Aqut Ref. 48 Aqut (*)| Ref. 48
1] 1, 1. 2. 2. -552.9 | -546.9
2 | 2, 1. 1.999 1.999 | -89.4 | -84.2
3 | 29, 1. 1.998 1.996 -81.2 -76.4
4| 2p,, 1. 3.996 3.99 -81.4 -75.6
5 | 35, 1. .634 .481 -24.7 -22.7
6 | 3p,, 1. .512 .371 22,5 -20.3
7| 3p,, 1. 1.034 .726 -22.6 -20.1
8 | 3,, 1. .561 .48 -17.0 -16.5
o | 3, 1. .78 717 -16.4 -16.4
0| s, .92 .074 075 -7.03 -7.26
11| 4p, .76 .060 .066 -6.82 -6.34
12| 4p,,, .76 .120 .132 -6.82 -6.28
13| 4q,,, .76 .119 .110 -6.80 -4.92
14| 4q,,, .76 .179 .165 -6.80 ~4.90
15| af, .76 .179 .140 -6.78 -3.68
16| 4f,, .76 .238 .187 -6.78 -3.68
17| ss,, 0. - .040 - -1.95
18| sp,,, 0. - .040 - -1.55
19( sp,,, 0. - 070 - -1.53
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(*, estos valores incluyen la depresidn del continuo AE)

Tabla 2.2

20 | s4,, 0. - .065 - -.95
21 | 54, 0. - .100 - -.94
22 | sf,,, 0. - .090 - -.42
23 | sf, 0. - .121 - -.42
Ng 14.5 14.2 AE ®y) | 2.4
Ne 11.5 11.8
o 4.13 4.23




Feu5 , KgT=100. ev ' P=f3=785g a3
1 _ng} 'S Nj_ - E;, (Ry)
Acuf Ref. 48 | Aquf (*) | Ref. 48

1| 1s,, 1. 2, 2. -539.6 ~532.0
2 | 2s,,, 1. 2. 1.999 | -77.7 -71.5
3w 1. 1.999 1.997 | -69.1 -63.7
s | 2p,, 1. 3.998 3.994 | -69.3 -62.7
5 | 35, 1. 1.1 .851 | -16.1 -13.0
6 | 3, .99 .926 691 | -13.5 -10.6
7| 3, .99 1.87 1.361 | -13.7 -10.4
8 | 3d,, .96 1.119 929 | -8.06 -6.47
o | 3d,,, .96 1.595 1.389 | -7.53 -6.44
10 | 4s® ), 0. - .971 - -1.07
11 zlp}/2 0. - .044 - - .37
12 4p§/2 0. - .088 - - .35
- 4s$/2 0. - .141 - - .22

Ne 16.6 16.5 AE ry| 42

Ne 9.4 9.5

o 1.99 2.08

(*, estos valores incluyen la depresifn del continuo AE )

Tabla 2.3
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(*, estos valores incluyen la depresidén del continuo N )

Tabla 2.4

26 -
Fe Kl = 100. eV,_P=20j)°=157.gcm3
_ . N; -E, ®
L ’Y‘9~dr P
Aqui Ref, 48 Aquf (*) | Ref. 48
1| 1sy. 1. 2. 2. -528.4 -508.4
2 251/2 1. 2. 2. "65.5 -50.5
3| 2p0 1. 2. 1.999 -57.2 -42.3
4 | 2p3n 1. 4. 3.998 -57.1 -41.4
5 3sL
172 .23 .442 .261 -4.43 -3.07
6 | 3pis .10 .200 .002 -2.32 -0.19
7 | 3p5., .10 .400 .004 -2.16 -0.07
NB 11. 10.3 AE (®y) 18.2
15. 15.7
N g
X -2.82 -2.05
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tura discreta, los valores de ETL Y PJL son buenos y las principales dife-
rencias surgen en los niveles mas excitados, que es justamente donde se espe-
ra que eso ocurra debido a la diferencia en el tratamiento de la transferen-
cia gradual de estos niveles al continuo. De todas formas las tendencias ge-
nerales son las mismas.

Hay algunos trabajos que han tratado de evitar la hipdtesis de
Aproximacién de.Atomo Promedio para resolver la Mecdnica Estadistica de los
electrones en atomos inmersos en plasmas densos y calientes, mediante la rea-
lizacion de algln tipo de promedio estadistico candnico o bien algo equiva-
lente. En este sentido podemos citar el trabajo pionero de J.M.Green en el
afio 1964 (81] que desarrol16 un formalismo de operadores para obtener expre-
siones simbdlicas exactas de los nidmeros de ocupacion. También podemos mencio-

(82]

nar el reciente trabajo de Grimaldi & Grimaldi-Lecourt basado en el
estudio de la distribucidn de probabilidad de las fluctuaciones en la pobla-
cién de un determinado nivel a partir de un valor inicial (obtenido de la
solucion de la ecuacion de Schrdodinger con un potencial autoconsistente en

la Aproximacion de Atomo Promedio), teniendo en cuenta las fluctuaciones co-
rrelacionadas del resto de los niveles.

Resulta interesante entonces, realizar alguna comparacién de nues-
tros resultados contra los de este tipo de trabajos. En la Fig. 2.10, por
ejemplo, hemos reproducido tos graficos de Grimaldi & Grimaldi-Lecourt (82]
para el estado de ifonizacién y la poblacién de algunos de los niveles ligados
del Eg a densidad normal en funcién de la temperatura, que muestran los re-
sultados con la hipétesis de Modelo Atdémico Promedio y los obtenidos tenien-

do en cuenta las fluctuaciones correlacionadas de niveles. En los mismos gra-

ficos hemos ubicado los resultados de nuestro calculo, que, como se puede
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apreciar, se ubican entre los otros dos, acercandose a medida que baja la
temperatura a los de fluctuaciones correlacionadas: Podemos concluir que nues-
tros resultados son satisfactorios y que el detallado esquema de energias de
interaccion utilizado para calcular los niveles de energfa (en funcidn de los
tres ndmeros cuanticos W\Q} ) pone de manifiesto, en alguna medida, la corre-
lacién entre poblaciones provocada por la interaccidn entre electrones.

En las Fig. 2.11 y 2.12 mostramos la superficie de ionizacién para
;x[ en un rango amplio de temperatura y densidad (f : 1003- 100gcm®
T :10-10° eV). Esta vision global de la misma permite visualizar clara-
mente los efectos de la estructura de capas, si se la compara con su homéloga
del modelo TF (Fig. 2.3 y 2.4) . Se puede observar que la estructura de nive-
les discretos introduce un comportamiento escalonado en la ionizacidn por tem-
peratura, que se atenua con el incremento de la densidad. La ionizacién por
presidon presenta un comportamiento de caracteristicas semejantes, pero mas
moderadas, que, en este caso, se atenuan con el incremento de la temperatura.
En les Fig. 2.15, 2.16 y 2.17 se puede ver en detalle la evolucidén del com-
portamiento de la ionizacidon por temperatura para tres valores de la densidad
(1007, 1, 10° gem?). La estructura de capas induce un comportamiento relati-
vo oscilante respecto del modelo TFen el sector de baja a moderada densidad.
Los valores concuerdan en general bien (dentro del 10%), salvo en el sector
de baja temperatura y alta recombinacién, donde la estructura discreta de
niveles provoca diferencias mas importaﬁtes.

Finalmente queremos mencionar que el modelo.de ionizacidn presentado
aqui tiene caracteristicas similares al propuesto por R.M. More [62’80’83],

del cual nos separan principalmente los siguientes aspectos

1- Se considera el conjunto completo de nimeros cuénticos’nﬂi para
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Fig. 2.10: ionizacién (Ng,a) y poblacidn de niveles ligados ( Nj,b) en
funcidén de la temperatura T para el hierro (Fe) a densidad
normal 2 = Po. Resultados de Grimaldi y Grimaldi-Lecourt (
ref. 82) con (—--) y sin (—.-—9 Aproximacién de Atomo Promedio ,

y nuestros resultados (----)
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Fig. 2.11: grdfico tridimensional de la ionizacidn (Ng) en funcién de la
temparatura (T) y la densidad () , para el modelo autocon-
sistente desarrollado en este trabajo .
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para representar cada nivel discreto ("subshell-splitting').

. . r .
2- Se usa un esquema mis elaborado de energfas de interaccion é:“J'

para calcular las energtfas de ligadura E:;

3- Proponemos una interpretacidn razonable para el factor de despo-
blacién %9 que nos permite calcularlo sin dejar parametros li-

brados a una determinacidn posterior.
L- Obtenemos una funcidn @(K) de aspecto apropiado.

5- Hemos desarrollado un eficiente algoritmo de calculo, que permi-
te extender el modelo hasta situaciones de alto grado de recom-

binacion.

B- Determinacion de Magnitudes Termodinadmicas

La deduccién de las magnitudes termodindmicas de interés en el mo-
delo de ionizacion que hemos presentado se puede realizar a través de una ex-
presidon para la energia libre total del sistema F;r , que resulte consisten-

te con las hipotesis del modelo. Para ello proponemos

———

g = ﬁ + F;; + AFDC (2.53)

siendo Fi la contribucidon de los qu electrones ligados en los PJ niveles
discretos del idn, F; la de los DJF electrones libres (formula 2.31) y
foac la debida a la correccidn por depresion del continuo. Las expresiones

que utilizamos son

F&
N;

EI = TSI J (2.54)

Dy §i b= N (2.55)

i
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N _
oyt ~’<}5/_J D; 1§, n§, + (4'5,;)@»(“5;;) ) (2.56)

(2.57)

Hemos introducido la fraccidon de ocupaciodn 5} del nivel i-ésimo de manera
que su poblacién N se escribe como el producto de 51 con Dl. , que es

la degeneracidn ( Di-= (pj, 8‘; ). SI Yy EI representan la entropia y ener-
gia del ion respectivamente. Con el tipo de esquema utilizado para calcular
las energias de ligadura E:L , la energia E;I debe ser una funcidn del con-
junto de ndmeros de ocupacidn {.NL ,‘L =II...N} y de un conjunto de para-
metros, entre los que podemos citar las energias de interaccidn f?i} . la
carga nuclear 23 , etc. No debe pensarse que E;I es simplemente la suma so-
bre todos los niveles de la energia de ligadura por electrén E;;, por la po-

N
blacién PJL del nivel ( E; EjfiDL)' pues esto conduce a contar dos veces la

— =
cont ribucidn a t‘I proveniente de la energia de interaccion entre electro-

nesl62’83].

Sin embargo es importante que entre E;I y la energia del nivel

i-ésimo E?L se verifique la siguiente relacidon de consistencia

. égﬁjI = EEiL , (2.58)

que se puede interpretar como el equivalente del teorema de Koopman, de uso

4]

. . . . |8
habitual en el calculo de estructura atomica . Por otro lado la condicién

2.58 es también importante para poder justificar las deducciones termodinami-

cas que haremos mas adelante. Queremos destacar también que no resulta facil,



-67-

con el esquema de cdlculo elegido en nuestro caso para las energias de liga-

6 74,751,

dura ,;; (ecuaciones 2.45 y 2.4 , la deduccién de la correspondien-
te expresion para E;I . No obstante esto no respresentard un obstaculo para
el calculo de las funciones termodindmicas que nos interesan: la presion F)
y el calor especifico (:V

Para especificar las fracciones de ocupacibn f}_ procedemos en forma
analoga al Método de la Funcional Densidad, o sea pedimos que en el estado de

equilibrio termodinamico las fracciones SL minimicen la energia libre F; a

temperatura y volumen constantes 3

R - ok + of + AR, = 0 (2.59)
95, % If, 9S8

Vamos a analizar cada uno de los tres términos por separado. Para el primero

dk _ JEr_ T 35:

- —— -

5 9% 95,

Q

35,
2R

se calcula en forma directa a partir de 2.56

.;)_5_1:. KBD,;fm, 1-$;
95;, Jci ’

JE;
9§81

la derivada

E; 2.58

se reescribe usando la condicidn de consistencia para

5252; == [2; E;i
o3

P

Para el segundo término derivamos por partes
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ok _ 9 9Nk
95 JNg o§s

pero el nivel de Fermi /;l es por definicidn ’/4 = éitfi , luego
INe

Ik - @ INEg

25 23

si ahora recordamos las relaciones 2.43 y 2.44 podemos poner

Jk
o5

T

Finalmente para el tercer término tenemos

bR _ DR, dNe _ AE L
2§; OINp 9%

. " .
donde hemos introducido la definicion de la correccion «2~- en la energia

por depresidon del continuo

v _()Cjic -
INg

' P
Ny

e )

R,

o

resultado que, por supuesto, coincide con el de la ecuacidén 2.48, Si sumamos

las tres contribuciones obtenemos

“D,i - Ky TDpim k”) ~uDi+ AED, = 0, G

de donde se deduce inmediatamente
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-A
§ =94+ exp[,/b(-EL+AE)+o<

Concluimos entonces, que la expresion 2.53 propuesta para la ener-
gia libre total F%— es consistente con las hipétesis del modelo, teniendo
en cuenta que las fracciones £i. que la minimizan representan la estadistica
de Fermi-Dirac.

A modo de ejemplo nos interesa calcular la presion 23 , que es el
resultado basico que presentan los modelos de ecuaciéon de estado, y ¢l calor
especifico CV , que en nuestro caso adquiere especial interés pues pensamos
que es una de las funciones termodindmicas mas sensible a la presencia dc¢ la
estructura de capas.

Para calcular la presiodn F) derivamos la energia libre F?— con

respecto ‘al volumen atémico \/ a temperatura constante

P ._9of)__JdRK) ) _ JAR.
T IV /y OV/ir JIV/r 9V /4

Al hacer este calculo se debe tener cuidado de no derivar a través de las

pues ello conduciria a construir una contribucién del tipo

N P
5" 95 05
A <95: IV T )

la cual vale cero, pues las \Fi satisfacen la condicidon 2.59. Nuevamente

analizamos cada una de las tres contribuciones por separado. Para la primera
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usando la condicidn de consistencia 2.58 y la definicién 2.55

N 1]
.)EI) N 9_5_13’2’_) ___Z £ § 9
\)V T LA;'J aNA av T o o av

donde recordemos que D‘: es funcién de v a traveés del factor de despobla-

cion (?’J; que es funcidn de /3 . La entropia SI se deriva directamente

a Lravés de 2.56

' N , . ] _
;_Q\ -ng[fim(ﬁ;i”g_‘\’;-\gz [zn(x-fi)]g_gi |

: O Y

reuniendo las dos contribuciones, el primer término resulta

:J I
) 4 aD: | )
@)\/)T‘ 4 [E + T fm(4 54)]5 Z \ i\[;

Para el segundo término tenemos

r()FE | - - aFF' aNp) - - aNF)
OV ,-), =T O oV R+ p - !

siendo PF el resultado del gas de Fermi-Dirac (férmula 2.25). Para :)_r!."
av 'T-

usamos 2.43 y 2.44, luego
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N
Ne) - - £
IV /v “‘E)V ’

con lo cual el segundo término resulta

35) - /‘Z*av

Finalmente elaboramos el tercer término

AR JAR. ONg +AE 9D
AT, )T_ AR, + R av) -AP L&

siendo
2 2
_ — -i' N—Fe

Reuniendo los tres términos obtenemos

N
T TZ%Z D gy 1-5;)-P. - AR, +

IV
Z[t tIn ) v ]S S

pero de acuerdo a la condicién 2,60 el corchete vale cero, luego podemos ob-

tq

torno atomico. No obstante los electrones de los niveles mas bajos, o sea los

mas cercanns a la caraa nuclear. deben nermanecer nricticamente inalterados
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)

NF) B} _Z §.. 9D
<, TNy )
oV /v _ oV

con lo cual el segundo término resulta

) B L

Finalmente elaboramos el tercer término

N
oAk} L AR SA_FQ&) AP L AE, § i
?jif")j_' [x 0c¢c + E)bJF E)\/ _ D¢ zﬁi.; i c)\/ )
A4
siendo
p__3 Nee
DC QOTTT:'- (2.61)

Reuniendo los tres términos obtenemos

N
1- h .

b
:\
(_0\
\_r
!
o)
!

>
g0
+

(\
-\

pero de acuerdo a la condicidn 2.60 el corchete vale cero, luego podemos ob-
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tener la siguiente expresion para la presion Flr , desglosada en tres contri-

buciones

p PL 3 g_\’/éz In (-5) + P + AP, (2.62)

(=

Analicemos cada una de ellas. La segunda es, claramente, la contri-
bucién de los PJF electrones libres distribuidos uniformemente en el volumen
atomico \/ . La tercera la podemos interpretar como una consecuencia de la
correccion por depresidn del continuo. A la primera la asociamos con los elec-
trones ligados. Sin embargo, en principio, resulta sorprendente que los elec-
trones ligados contribuyana 1la presion. Veamos primero su signo. El logarit-

mo, por Ser de argumento menor que uno, es negativo; es claro que la derivada
2D

los orbitales se alejan del contorno atémico y por lo tanto su degeneracion

debe ser positiva, pues frente a un incremento del volumen \/

[)i se incrementa (lo mismo se puede corroborar haciendo un célculo direc-
to y analizando el resultado). Luego, teniendo en cuenta el signo mcnos de-
lante de la sumatoria, resulta que la contribucidon es positiva. La clave para
entender el origen de esta contribucién, estd en la derivada %%%%i . En efec-
to, si se recuerda la idea de introducir una degeneracién[); variable, a tra-
vés del factor de despoblacidn %a(f» fue para simular la gradual transicion
al continuo de los electrones ubicados en los orbitales mas proximos al con-

torno atomico. No obstante los electrones de los niveles mads bajos, o sea los

mas cercanos a la carga nuclear, deben permanecer practicamente inalterados

20;
oV

los niveles mas préximos al continuo y tiende a cero ripidamente para los mas

frente a este efecto. En consecuencia, la derivada solo contribuye para



bajos (como Ej. exp ("" T Ro EL ) para valores de EL crecientes),

mientras que la correspondiente contribucidén a la presion del nivel decrece
32

como E*

ces que no todos los electrones ligados contribuyen a la presidn sino solo

2
QXP(-T ROEL ) para valores de E,‘L crecientes. Resulta enton-

aquellos que, en alguna medida, estan afectados por la ionizacién por presion;
o sea aquellos que a pesar de estar asimilados en el conjunto de qu electro-
nes ligados, tienen alguna probabilidad de estar incursionando en los niveles
del continuo. Pero si el orbital se aproxima demasiado al contorno atémico el
factor de despoblacion @E_ empalma con cero en valor y en derivada en el bor-
de de la celda atémica, lo cual significa que como los electrones de ese orbi-
tal ya han sido transferidos practicamente al continuo. su contribucion a la
presion como electrones ligados tiende a cero y la misma comienza a computarse
a través de los libres.

.Resumiendo vemos que el primer término de la expresion 2.62 para la
presion F} , representa la contribucion a la presion de aquellos electrones
que, a pesar de estar ligados, pertencen a niveles fuertemente perturbados por
el estado de compresion del material, lo cual conduce a que en su dinamica co-
miencen a manfiestarse efectos ajenos a su estado.

Veamos ahora el calculo del calor especifico (:V a través de su de-

finicidén

para lo cual necesitamos conocer la expresién de la energia interna total del

sistema ET . Utilizando la relacidon termodinamica
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facilmente puede deducirse que la energfia ET del sistema es

ETzEI"EF*AFDC )

siendo EF el resultado del gas de Fermi-Dirac (férmula 2.26). Luego podemos

escribir para Cv

_ 9E4 . JEe aAFM)
Cy aT)V*aT)V” 2T e

Derivando por partes y utilizando la condicion de consistencia 2.58, podemos

expresar la primera contribucion de la siguiente forma

aEI Z E. D, 95 , (2.60

cuyo signo es positivo pues debido a la ionizacidn por temperatura la derivada
de la fraccion de ocupacion fk del nivel i-ésimo debe ser negativa. Recor-
dando la expresidon 2.27 para el calor especifico CVF del gas de Fermi-
Dirac, la segunda contribucién se puede poner

E-J'./z.(“) DNF

. . (2.65)

/3 £ 0T
F, @
La tercera contribucién se calcula directamente a través de la expresién 2.57

para A FDC

oT /y

3.
2
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5 Ro T

(2.66)

aAFDc>_ 3 Nee DNF)

Para calcular a—N—) disponemos de la expresén 2.29 (o su equivalente

2.52)

%__‘;J;) - ‘%S'V %'%“F;éd)‘ [772(«) g#)/ (2 67)

0B

Utilizando la definicion de las fracciones f}. y el resultado 2.67, pode-

952

mos expresar la derivada -aT) correspondiente al nivel i-ésimo de la si-
vV

guiente manera

%) € (.- E.3.e* Vv F(«)J

D]

(2.68)

6._e N e 9;*)
3 2

en la deduccion de esta expresion no hemos considerado el término "')
v
Como el nivel de energia se determina en forma autonconsistente con todo el
. P . - ( . __4 N e
conjunto de ndmeros de ocupacién 1N_;.4.- R , tener en cuenta este lér-
5.

BT) implica generar un nuevo calculo
v

autoconsistente para estas derivadas, dentro del preexistente para la deter-

mino en el calculo de la derivada
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minacion de las fracciones fi , con todo el incrementode complejidad numérica
que estlo trae aparejado. Por otro lado el tipo de esquema perturbativo usado
para EL justifica en alguna medida tomar esta aprximacién. No obstante, como
se vera mas adelante, podremos estimar cuantitativamente la calidad de nuestros
resultados a travésde un control de consistencia termodindmico que involucra

una aproximacién similar a la mencionada aqui.

Las expresiones 2.67 y 2,68 presentan las derivadas a”F) y
v

a_{*) , necesarias para el cdlculo de las contribuciones 2.64, 2.65 y 2.66
v

CA
de CV , en términos de la derivada del potencial de Planck g—#_—) . Para de-
v

terminarla usamos las expresiones 2.43, 2.44 de la siguiente forma

Ng + Ne=Z — aN")+aN'~")=O )
v v

A=Y

N N
_ § ‘ON \
NB = DL- fl 4 ——a.rb = 2 DA.
v ¢
A=A
y si ahora utilizamos 2.67 y 2.68 podemos deducir la siguiente igualdad

Ave

i‘ﬂf—(d 2V Fw c)d
T 305 Y2 F() ZDg(f 4) BT

2 2
E-AFE+3 e VE@ 44— e V Fm
i + 5 R, )\su 32 5 KgT Ro 7\3 12 .

BL =0
ITA /



oT

. - .. . oKX
de donde podemos despejar la siguiente expresion para la derivada
"4

o« \ _ N (2.69)

™~ )

3T/, D

siendo
N
Ep RN .- 9.V
N KeTz >_:_;D4,f;.(§; 4)E‘ (5 R—i'—_iibg(d)_AE).
N
) vkl - DT o]
A=4 pé

Vemos pues que las expresiones 2.63, 2.64, 2,65, 2.66, 2.67, 2.68
y 2.69 definen nuestro esquema de calculo para el calor especifico C:V . que
resulta ser suficientemente complicado como para intentar un analisis
"a priori'. Por lo tanto nos remitiremos directamente a los resultados de su
evaluacion numérica.

Como se menciond anteriormente queremos realizar, en forma simultanea

con la evaluacién de la presidn P y el calor especifico Cv un control

2
de consistencia termodinamica de nuestro método de calculo que nos permita
estimar la precisién del mismo en lo que se refiere a los resultados para (jv .

Para ello evaluaremos por separado ambos lados de la siguiente igualdad termo-

dinamica
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E = Ta—P _P (2.70)
IV T/,

No vamos a presentar la laboriosa deduccidn de las expresiones correspondientes
a ambos lados de la igualdad, pues esto implica una metodologia de calculo y
aproximaciones similares a las ya expuestas en la deduccién de (:‘V
En las Figs. 2.13 y 2.14 se muestra la superficie de presion para
/\[ en el mismo rango de densidad y temperatura que la de ionizacién de las
Figs. 2.11 y 2,12, Nuevamente la estructura de capas se pone de manifiesto
en la zona de ionizacidén por temperatura a través de un comportamiento escalo-
nado (mds atenuado que en la ionizacidén), y en la zona de ionizacién por pre-
sion a través de un comportamiento oscilante que se atenua con el incremento
de la densidad debido a la degeneracidn electrénica. En este altimo sentido
resulta particularmente notable el efecto asociado a la ionizacidon por presion
de los tres electrones mas externos de la estructura del aluminio, o sea los de
la capa P4 . Se puede observar una estrecha correlacidén con la superficie de
ionizacién. Al igual que, el modelo TF en las situaciones de alta y baja dege-
neracion se reproducen los valores del gas de Fermi-Dirac. Por otro lado si
se compara con los resultados del modelo TF de las Figs. 2.5 y 2.6 se observan
las mismas tendencias globales, a menos de los efectos de los niveles discretos,
En las Figs. 2.15, 2.16 y 2.17 presentamos los resultados para el
calor especifico (:V y la ionizacidn PJF simul taneamente en funcidn de la

temperatura para tres valores de densidad: 10°°

, Ly 10® gem?® . Los resultados
para C:v , como era de esperar, son muy significativos. En los mismos grafi-

cos se muestran los resultados del modelo TF. Como se ve el incremento en



_79-

(:V” respecto del gas ideal clasico, debido a la ionizacidn por temperatu-
ra inducido por la presencia de la estructura de capas es mucho mds importante
que el del modelo TF, el cual, sugestivamente, promedia y atenua el efecto ubi-
cando su maximo entre los dos picos correspondientes a la ionizaci6n de las
capas K y L,M. La correlacién con la curva de ionizacién es evidente. La
altura y ancho de los picos depende del nimero de electrones involucrados en
el proceso de ionizacién y del rango de energia barrido por los distintos ni-
veles dentro de una misma capa. En este sentido el modelo TF puede interpretar-
se como un limite en el cual si bien se mantiene el nimero total de electro-
nes constante, los mismos se han repartido en un espectro continuo de niveles.
Luego los primitivos picos de la estructura de capas se han relajado y confun-
dido en una Gnica gran '"'loma'. También en este sentido puede interpretarse el
efecto del aumento de la densidad. Debido a esto los niveles discretos se van
ensanchando y solapando tendiendo a producir un continuo de energfas. Como se
puede ver en la Fig. 2.17, a los 1000. g cm® practicamente no queda senal
alguna de la estructura de capas, y los dos electrones de la capa K , que
adn quedan por ionizar, parecen moverse en un continuo de energias muy similar
al del modelo TF.

Finalmente queremos mencionar que en todos los calculos se verificé
el cumplimiento de la condicién de consistencia termodindmica 2.70 con una pre-

cisién mejor que el 10%.
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Fig. 2.13: gréfico tridimensional de la presién (P.) , hormalizada a su
valor como gas ideal cldsico , en funcién de la temperatura (T )
y la densidad ( P ) para el modelo autoconsistente desarrollado
en este trabajo .



Fig. 2.1h: idem Fig. 2.13 ,

pero vista desde otra visual .
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yraficos comparativos (entre los resultados obtenldos en este trahajo
(=+=9) y los del modelo de Thomas-Fermi(TF)) para la ionizacidn (Ng!
y el calor especifico a volumen constante (Cv) , normalizade a su
valor como gas ideal cldsico , en funcidn de la temperaturz T ) &
densidad @ =.201 g em™3 para aluminio (B=13.) .
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CAPITULO ITI

MODELO PARA SIMULAR BLANCOS IRRADIADCS CON
LUZ LASER Y SU SOLUCION NUMERICA
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. MODELO PARA SIMULAR BLANCOS IRRADIADOS CON LUZ LASER Y SU SOLUCION

NUMERICA

(N El modelo

La fisica de la fusidén nuclear por confinamiento inercial y, en ge-
neral, la de los plasmas densos y calientes producidos por luz laser, tiene
caracteristicas altamente polifacéticas. El estudio de las mismas se alimenta
de teorias y resultados que provienen de areas tan diversas, como por ejemplo:
fisica de plasmas, fisica estadistica, hidrodinamica, fisica nuclear, termo-
Qinémica, analisis numérico, fisica atomica, etc. Esto no hace mas que re-
saltar la complejidad y la cantidad de procesos fisicos que pueden verse invo-
lucrados en una de tales experiencias.

- La idea de desarrollar extensos c6digos de simulacidn numérica para
calcular los efectos de un gran nimero de procesos fisicos interactuantes en-
tre si, fue postulada hacia principios de siglo por Courant, Friedrichs y
Lewy[85]. Pero sin embargo, no fue sino hasta el advenimiento de las moder-
nas computadoras digitales, de lo cual no hace tanto tiempo, que esta idea
pudo plasmarse en una realidad y comenzar a dar resultados concretos. El de-
sarrollo ha sido tal, que hoy en dia podemos afirmar que la simulacidon numé-
rica ha sido uno de los principales promotores del surgimiento de una moderna
y promisoria rama de la Fisica Tedrica que se ha llamado Fisica Computacional,.

La fisica de la fusidén por confinamiento inercial ofrece un excelen-
te campo de accidén para la simulacién numérica, y durante los Gltimos diez
afos la misma ha tenido importancia vital en la prediccién e interpretacion de

experimentos de interés termonuclear. En la actualidad la poderosa infraestruc-
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tura experimental que se ha ido generando en los principales laboratorios

del mundo y los resultados que esta ha producido, han contribuido a modifi-
car y perfeccionar los modelos fisicos con los que se construyen los codigos
de simulacidn y ha llevado a los mismos a un permanente estado de actualiza-
cidén y modernizacidn, en el que también cooperan los avances en los métodos

y técnicas numéricas. Es con este objetivo que hemos construido e implementa-
do en un codigo de simulacién numérica, el modelo fisico que presentaremos

a continuacion. El mismo estd orientado hacia el estudio de la termodinamica
e hidrodinamica de la compresion en blancos planos e implosidn de blancos

esféricos irradiados con pulsos de luz laser de alta potencia.

1 La aproximacidn hidrodinamica

El modelo es de tipo fluidistico con dos subsistemas constituidos
uno por 165 electrones y el otro por los iones. Despreciamos la masa de los
electrones frente a la de los iones, luego la inercia de cada elemento de
fluido viene dada por la cantidad de iones presentes en el mismo. De esta
forma si /\ es el nimero masico promedio del material, ™p la masa del
protéon, M; la densidad numérica de iones, P la densidad de masa y Vv

el volumen especifico, podemos escribir

A
p= A'mp"‘-).‘ vV (3.1)
Consideraremos que el sistema es neutro, con lo cual si Z es el nimero atémi-
co promedio del material y Mg la densidad numérica de electrones, la relacion

con M, es

Me= Z m; (3.2)
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esto también implica que ambos subsistemas estdn acoplados a través de un uni-

co campo de velocidades W que serd el campo de velocidades del fluido,

= e = (3.3)

La ecuacidn 3.2 también lleva asociada implicitamente la hipotesis de ioniza-
ci6én total. En caso de utilizar un modelo de ionizacidén parcial, el numero
atémico promedio del material Z debe ser reemplazado por el estado de ioni-
zacion local.

Por razones de simplicidad consideraremos la dependencia espacial

como unidimensional (1D), pero accesible a tres tipos de geometria diferente:

i-esférica: la coordenada espacial representa la coordenada
radial del sistema de coordenadas esférico (sime-
tria esférica),
ii-cilindrica: la coordenada espacial representa la coordenada ra-
dial del sistema de coordenadas cilindrico (simetria

axial),

iii-plana: la coordenada espacial representa alguna de las tres
coordenadas del sistema de coordenadas cartesiano
(simetria plana).

Notaremos la coordenada espacial con la letra L , independientemente de la

geometria que se trate. De la misma manera, s6lo tendremos en cuenta la corres-

pondiente componente segiin este eje coordenado de magnitudes vectoriales tales

como el campo de velocidades W~ y los vectores flujo de calor electronico F;

e ionico Fl , siendo
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F=F.érv y FR=FRé& .

N
e e

No podemos considerar campos eléctricos pues la condicién 3.3 anula los efec-
tos provenientes de una separacion neta de carga, ni tampoco campos magnéti-
cos debido a la hipdtesis de unidimensionalidad.

Nuestra formulacién hidrodindmica sera de tipo Lagrangiano, es de-
cir la coordenada espacial Jt no significard la ubicacidn de un punto fijo
del espacio sino la ubicacién de un elemento de fluido que en un instante
inicial T, estaba localizado en la posicién inicial J{,=JT (tfo) . La
conveniencia del uso de este formalismo es debido a razones de tratamiento
numérico que se expondran mds adelante. Por lo tanto la coordenada espacial

J{ debe satisfacer la siguiente ecuacion de movimiento

CiJZ -
—_ = 4
[+ (3.4)

El campo de velocidades W queda determinado por la ecuacidn de

Euler

dv P , (3.5)
dt

siendo P la presion total del sistema, o sea la suma de la contribucion
ionica Fa , electronica Fz y un término de origen viscoso numérico ‘2%
(P = P;k_ + Pe+ Pq_) . Motese que en la ecuacidn 3.5 se ha despreciado el
término viscoso proporcional al laplaciano del campo de velocidades. Esto es
asi debido a que se ha corroborado que su inclusién en estos casos no es sig-
nificativa, acarrea complejidad en el tratamiento matematico y provee un en-

sanchamiento insuficiente para la adecuada simulacidn numérica del frente de
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[2,86]

choque
La localizada e intensa deposicion de energia en los blancos séli-
dos irradiados con pulsos ldser de alta potencia, induce en los estratos mas
externos del material la generacidon de ondas de choque que luego se propagan
al resto del material sin perturbar, Resulta delicado tratar numéricamente
estos frentes de discontinuidad que surgen en la solucifén de ecuaciones hidro-
dinamicas cuando los efectos de la compresibilidad del medio no son desprecia-
bles. Es necesario introducir algin mecanismo artificial de ensanchamiento
que transforme la superficie de discontinuidad en un delgado sector de varia-
cién rapida para las magnitudes en cuestién, que empalme sus valores delante
y detrds del frente de choque respetando la magnitud del salto y la velocidad
de propagacidén de la onda de choque. Este probiema fue tratado y resuelto
eficazmente por primera vez en el afio 1950 por Von Neumann y Richtmyer|87'88|,
quienes propusieron incorporar en la ecuacidén de Euler un término extra F%}

que llamaron presidn viscosa numérica artificial, de la forma
2 2 2
P = b (AJ'L) _p 'D_'v' » Si hay compresidn
aJ\' | Y P )
Pa‘—’ o) ) Si no hay compresién

siendo b una constante % [SJI la longitud del intervalo de discretizacion
en el eje coordenado espacial Jt | La idea de Fa_ es introducir un efecto
disipativo viscoso artificial, localizado en el frente de choque, que lo ex-
panda en un ancho de longitud constante de 3 a 4 intervalos An (o cual se
puede graduar a través del parametro b , pues bAJ‘L da idea de esa longi-
tud) y que esto sea independiente de la intensidad del salto que provoca la
onda de choque. No debe prestarse a confusién el sugestivo nombre dado a este

método, en el sentido de que se estd introduciendo un proceso fisico artificial.
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S6lo se trata de una Gtil técnica numérica, motivada si por principios fisicos,
que permite tratar numéricamente las ondas de choque provocadas por los proce-
sos fisicos presentes en el modelo sin ningin sondeo previo de su ubicacion.
Este método fue utilizado con mucho éxito por von Neumann y Richtmyer
en la simulacién numérica de ondas de choque planas, demostrando que la omision
del mismo provoca serias oscilaciones en el fluido detras del frente de choque
(oscilaciones de Von Neumann) y alteraciones en la velocidad de propagacidn
del mismo. También ha sido utilizado ampliamente para modelar las ondas de cho-
que en los cddigos numéricos de fusidén por confinamiento inercial, pero con un
factor correctivo que lo atenua en aquellos elementos de fluido que sufren fuer-
tes pero adiabaticas compresiones en geometria esférica vy cilindrical2’86'89|.
Para superar este inconveniente y lograr un mejor tratamiento de frentes de
choque, sobre todo en interfases y reflexiones, Whitelgo'gll ha modificado la
expresion original de Von Neumann y Richtmyer haciendo uso de la segunda re-
lacién de Rankine-Hugoniot que vincula los saltos en velocidad, presion y den-

(541

sidad a través de una onda de choque

(o) = -APAU/)

de este modo propone para in la siguiente expresiéon

(A p 1081 [ AP A
P(# b (AJT-) p AJ'L AJl A.’l ) Si hay compresién )

(3.6)
F%i = O .

4 Si no hay compresidn .
White sefala que su expresién estd mas univocamente asociada a la presencia

de ondas de choque, pues saltos simultaneos en velocidad, presidon y densidad
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reflejan la presencia de frentes de choque y viceversa. Por otro lado en los

exper imentos numéricos durante el desarrollo de nuestro cédigo de simulacion

hemos corroborado en buena medida las observaciones de White usando la expre-

sion 3.6 para Ri , razon por la cual la hemos seguido utilizando habitual-

mente.

Varios procesos fisicos, que afectan solo a electrones o iones por

separado. justifican la division en los dos subsistemas mencionados anterior-

mente. Entre ellos podemos mencionar los siguientes:

-
.

A su vez ambos

La luz laser entrega su energia y calienta a los electrones
mediante bremsstrahlung inverso y también por absorcién reso-
nante.

Los electrones pierden energia por emision de radiacion de
bremsstrahlung y recombinacion.

Las ondas de choque calientan a los iones, que son los respon-
sables de la inercia.

Para temperaturas por debajo de 30. keV, las particulas alfa
producidas en la reaccién de fusién Deuterio-Tritio(DT), depo-

sitan fundamentalmente su energia en los electrones.

subsistemas se acoplan a través de la condicidn 3.3 y por inter-

cambio colisional Coulombiano electrén-idn. Este Gltimo puede tener lugar en

un amplio espectro de condiciones desde una corona de plasma tenue y caliente,

donde predomina el desacople electrdn-idn, hasta zonas de plasma denso, rela-

tivamente frio y con electrones cudnticamente degenerados, donde los tiempos

de termalizacidon electrén-idén son extremadamente cortos.

Para deducir las ecuaciones de las temperaturas electrénica _Te e
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idnica TL. evaluaremos el primer Principio de la Termodindmica localmente
para cada elemento de fluido y para cada uno de los dos subsistemas que lo
conforman. Esto singifica que supondremos que nuestro sistema evoluciona a
través de una sucesién de estados de equilibrio termodinamico local vinculados

entre si a través del Primer Principio. De acuerdo a esto podemos poner
d€e; = Qep ~RidV , (3.7)

siendo Ee.L la energia interna especifica electrénica o ifnica y Qe.i- el
calor especifico absorbido por electrones o iones. Si tenemos en cuenta que
dos estados de equilibrio termodindmico sucesivos entre si estan distanciados

temporalmente por un intervalo dt , dividiendo 3.7 por CLt obtenemos

d€ei y P, dV 2 0., (3.8)
dt At 3Qe ’

siendo ahora (ng,L el respectivo calor especifico absorbido por unidad de
tiempo. El aspecto que tome (S(le en cada caso depende de los procesos fi-
sicos que se desee tener en cuenta. En nuestro caso hemos elegido la siguien-

te expresion para cada uno de ellos

gQg‘ He+ K+VYe -d +X , X = Xar * Xy
§Q1= HL'K*'YJ. +Qv )

donde cada una de las contribuciones consideradas tiene el siguiente signifi-
cado

F*€'¥4L1 transporte térmico electrénico, idnico,
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k( ¢ intercambio colisional electrén-ién,

CI ! emisién de bremsstrahiung,

>§BI . deposicion de luz laser por bremsstrahlung inverso,
x . deposicidon por pasaje de electrones supratérmicos,
\Ye ,5{ . deposicidn de productos de fusidn,

CQVI calentamiento viscoso de la onda de choque

Antes de analizar en detalle cada una de estas contribuciones vamos
a elaborar un poco la expresidn 3.8. Para esto recordemos que la ecuacion de

estado de cada subsistema nos proveera un par de expresiones del tipo

Eci = Eoi(p,Ted) )

diferenciando podemos obtener
d 80,1. = CVe,i. dTe,L + BTQ_,;._ d.ﬁ

siendo

—_— )

Ei}) .T; I

)

ES_TQFL = E)‘EE.L

y (:Ve@ el respectivo calor especifico a volumen constante. Reemplazando en

3.8 escribimos
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c, dTei d.o dV. 0. | .
T B“d.t +E’“dt Q. (3.9)

con lo cual hemos obtenido las expresiones formales de las ecuaciones para
las temperaturas -Té y .T: . En lo que resta de este apartadc presentaremos
los tipos de ecuacién de estado utilizados y la contribucién de los términos
He . Hi . K .7 v Q.

Para determinar las presiones F%jL , calores especificos a volu-
men constante (:VQ,L , energfas internas especificas éie,i y las derivadas
EST"eJ. hemos utilizado dos tipos de ecuacidon de estado de acuerdo al caso
que se pretende simular.

En el capitulo siguiente presentaremos los resultados de la simula-
cion de experiencias de compresidn en blancos planos de aluminio por onda de
choque. inducida con pulsos ldser de alta potencia. En esta situacion hemos
utilizado la ecuacion de estado expuesta en el capitulo dos, seccidn (1.2,
que, como ya mencionamos, resulta particularmente apropiada parma este tipo
de aplicaciones.

En el capitulo cinco presentaremos los resultados de la simulacidn
de experiencias de implosion de blancos esféricos que contienen material fu-
sionable, de interés termonuclear. En este caso para los iones usamos un mo-

delo de gas ideal clasico, cuyas expresiones son

¥
P.Ke 5. 8255¢100 A Ti (3.10)
- Afmp P A P
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e

E; = % P - 4.238x40" ) (3.11)

A
A

8 |
Cy. = 3 _Ke _ 2238x10° 4 (3.12)
VA. 2 AmP A )

By = O (3.13)

El sistema de unidades que utilizamos es el cgs y grados Kelvin para la rempera-
tura.

La contribuci6n electronica se ha dividido en dos partes: la fria
'y la térmica. Para la parte fria, siguiendo la linea de lo expuesto en el ca-
pitulo dos, seccidon 11.2.1, hemos utilizado un ajuste semiempirico para lu

A3
presion fria pc en potencias de 5 (recordar que fS’P/Po ) del tipo

5 ys
PC s Z O.LS (3.14)

4=
de esta expresion es posible deducir la de la energia fria especifica £cusan-

do la relacidn

€

a

Q.
<

Integrando obtenemos
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L3
N 3 a; - ) Q.3
C™ N 3 .
- (1-3) S
L#3
. Y
E1 conjunto de coeficientes {CLi, L= A,un, 5 se ha obtenido mediante un
ajuste, con un programa de minimizacion desarrollado sobre la base del algorit-

mo DUD 192]

., con datos experimentales a baja compresidon, y el comportamiento
. 5/3 e .
proporcional a jD caracteristico de la zona de alta compresién. La Tabla 3.1
muestra los coeficientes obtenidos para distintas sustancias.
La parte térmica la derivamos de la energia libre del gas de Fermi-
Dirac descontando su contribucién a temperatura cero, que ya se tiene en cuen-

ta en forma mds precisa a través de las expresiones 3.14 y 3,15, Los resulta-

dos son

B, - 8.255::40‘-(-%2) .TeA_sﬁi(i‘) _Q.qwuo‘%(ZP)S/j , (316)
A

o L}

13 3
£e=4.238x402(%)Te .i")_waiuo (i\i)(}%) , 3D

#5d)

CVG=A_23Mo?(l>. i._@_“‘l - 3. b , (g
A/ |+ E@ 2 @



Deuterio-Tritio Vidrio Polietileno Carbono
Q. ~-67.742 -12.31 7.6871 -35.061
180.48 33.183 -38.727 92.317

Ao
Qs -139.71 -27.086 68.837 -72.062
7.742 3.746 -53.041 5.8493

Qug
(],5 19.23 2.467 15.244 8.9567

10 -2
(todos estos valores estin en unidades de 10 dy cm * )

Tabla 3.1



Qosy .3009011112
Q) 1.856109332
Q455 -.5343060577
Qog,|  -2.085141224
Q- 03 7522527781
Quay, .9280546661
0Ly, .8014590865
Qoyy 7.297994284
Quouy 1.128379167
Quzys -.464027333
Q| -2.003647716
Qoy,| 3284097428
basz .1767766953
b.s» 0641500299
b.3 .3535533906
b, .1924500897
042 .7071067812
b, .5773502692

Tabla 3.2

. 98-
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o 5/3
@E_e) =4239‘402(Zp)_ ) — A + 9.‘146:(4042-(Q) . (3.19)
oV /5 AllEw 6 A

No es conveniente, ni resulta necesario, realizar un cdlculo demasiado preci-
so de las funciones de Fermi-Dirac E(") . pues ello acarrearia un incremen-
to injustificado del tiempo de cémputo. Para evitar esto hemos utilizado ex-
presiones rapidas para el calculode los cocientes de funciones de Fermi-Dirac,
derivadas de los desarrollos asintdticos para valores de & superiores a l. e
inferiores a —10'.6“. Las expresiones son las siguientes (ver tabla 3.2 paro
los valores de los respectivos coeficientes).
=S o< 10,
2
@ 3 Idl-““|6a°m Fla) ass Flod Qs+ Q- o) ‘

EZM (|a|°0.oa/z +Fla azys +1) Qo + Quovs )

)

6 Y 2
) lat|-(|°‘| Aoz H] ] Qara + %] Oy + Q)
Fe  (%Faoi+|x ozt [*am, « o)
‘h_.(d) o PAR 14/, -

F. . (M-bsiz €% + buss e-“__)
Foeo (4 —bun €% 4 buy €72%)
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@\ (4— bﬂ/z. e-“ + bs.‘/z e—z“)
E("‘) (4 - bn/a. e™ + bg,‘/m e-QN)

Para volores de ® comprendidos entre -10.y 1. hemos generado una tabla de paso

163,641

fijo e igual a . en la cual realizamos interpolacidon lineal para el
valor deo requerido. La ubicacidon de la posicién 1 en 1a tabla donde se debe

realizar el cilculo, se obtiene a través de la siguiente expresion FORTRAN

[=IDINT (ALFA %40 + J04.DO)

evitandose de esta forma el habitual proceso de bisqueda por comparacion. En
todos los casos hemos trabajado las funciones de Fermi-Dirac con una precision
me jor que el 1%.

Este modelo de ecuacién de estado, que no tiene en cuenta efectos -de
ionizacion parcial, es similar al utilizado en el cédigo numérico de la referen-
cia [86], pero se ha puesto especial énfasis en una parametrizacion del mismo
que lo hace computacionalmente mas eficiente.

La expresion del calor absorbido debido al transporte térmico elec-

tronico e idnico th viene dada por

Hes = - % V ki (3.20)

siendo las expresiones para los respectivos flujos de calor

E’-u‘L:-'Xe.iYTe.L (3.21)
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93]

Las formulas para las conductividades térmicas XQ,L s

32 5/2
¢_ 2Y) Kg (Ke Te) , (3.22)
Xe= (5] Toreoel——es

5/2
)

X, = zo(_Z_)B/z Ke ( Ke Ti

i = . (0.464)

i & 2 A B

donde "N, ; son las masas del electrén e i6n respectivamente, € el valor abso-
luto de la carga del electrébn, QIAAQL y fm Aj, los logaritmos Coulombianos
electrén-ién e io6n-ion, y€ y fSe factores correctivos debido a campos electri-
cos induci&os y scattering electrén-electrdn respectivamente,

Si los efectos de degeneracidn cuantica de los electrones son impor-

93]

tantes, la expresion para Xe es

/
X? N2’ Ka(KeTe) Ean e |
) 3 ’YY\AQIZ eq Z r‘ )

(3.24)

siendo €F la energia de Fermi a temperaturas cero y Gf‘ una funcion del para-

metro de acoplamiento i6nico y el nimero de onda de Fermi. Como las expresio-

nes 3.22 y 3.24 representan los Iimites clasicos y cuantico de la conductividad
(931

térmica electrénica, Brysk y colaboradores sugieren tomar el siguiente

promedio para X e
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) |

c2 a?
Xe=\l e + Xe (3.25)

La expresion vectorial de 3.20 para fiﬂlse puede expresar de manera
muy versatil enuna Gnica formula, para cada una de las tres geometrias unidi-

mensionales consideradas previamente

- (*5)

donde 9,==l,2 y 3 corresponde a las geometrias plana, cilindrica y estérica
respect ivamente.

La descripcidn que hemos hecho para el transporte térmico electroni-
co e idnico es de tipo hidrodinamico, lo cual presupone que los libres caminos
medios de los electrones e iones deben ser mucho menores que las respectivas
escalas de variacion espacial de los perfiles de temperatura.T; y'T}_ . Sin
embargo, en las experiencias de interaccién laser-plasma, esta condicidn no es
necesariamente satisfecha por los electrones. Por ejemplo, la imposibilidad

de la luz laser de penetrar dentro del plasma mas all3 de la zona donde la den-
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sidad alcanza su valor critico (que es el valor para el cual la frecuencia de
plasma iquala a la de la radiacién electromagnética) hace que en la misma se
produzca una intensa absorcidn de luz laser (absorcién anémala). Esto puede
dar lugar a abruptos perfiles de temperatura, con longitudes caracteristicas
de variacibn espacial comparables al libre camino medio electrénico, lo cual
viola la hipdtesis de aproximacidn hidrodindmica y la validez de la ley de
Fourier 3.21 para el calculo de flujos de calor.

Para evitar tal inconsistencia se ha utilizado la idea de poner un
limite al maximo valor que puede tomar el flujo térmico electronico. Esta cota
superior se estima proporcional al mdximo flujo de energia que puede transpor-
tar un flujo de electrones, con distribucion Maxwelliana y velocidad promedio

1
(KBT_Q/'me)/z , que es ("free-streaming-limit") [94]

Al
RTINTS S PR

e

siendo § un parametro cuyo valor, inferido mediante razonamientos clasicos,
es del orden de 0.6. Resulta Gtil reunir las expresiones 3.21 y 3.27 a través

del siguiente promedio arménico

1 .1 1
Fe‘l - "'r_;' ) (3.28)

a\vﬂ

|
de esta forma FE se identifica con el menor de los dos y una transicion gra-
dual entre ambos cuando tienen valores comparables. Recordando la expresion

3.21 de Fi , es posible elaborar 3.28 y obtener lo siguiente
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R=-Xe VT

) (3.29)
.1
siendo )(e una conductividad térmica modificada que automaticamente reproduce

en la expresion 3.29 el limite 3.27

Xe=Xe(1+ _XEtZTel )’

No obstante, el andlisis conjunto de resultados experimentales vy
teéricos ha llevado a reducir ¢l valor del parametro f: en un orden de mag-
nitud aproximadamente, para obtener buena concordancia tedrico-experimental,
También puede observarse en la literatura que no hay acuerdo en el valor
preciso qﬁe se le suele asignar a S’ y a los posibles procesos fisicos (efec-
tos de campo magnético, inestabilidades id6nico acGsticas, campos eléctricos
generados por electrones supratérmicos, etc.) responsables de valores tan se-
veros del limitador de flujo térmico [9h'95'991. Recientemente se ha dado a
conocer un estudio en el cual se sefiala precisamente este ambiente confuso en
el que se desenvuelve la problemdtica del limitador de flujo térmico. y ha
logrado explicar estos valores tan restrictivos del mismo a través de los mé-
todos de la teoria cinética aplicados a situaciones con perfiles abruptos de
la temperatura. Se concluye que valores f = 0.04 +0,01 son consistentes con

(96,971

la teoria y resultados experimentales . Nosotros en nuestros calculos
hemos adoptado el valor f = 0.05.

El término de intercambio colisional electrén-ién estd dado por
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K = Cy, (Jo=Te) ) (3.30)
gei.

siendo 6;; el tiempo de termalizacidn electrdn-idn, cuya expresioén para un

(93]

grado arbitrario de degeneracién electrdnica es

3
€ 3Tmih (4+€)

= (3.31)
e4 8’m: Zze"fmAeb )

siendo }\« y X la constante y potencial de Planck respectivamente. Los logarit-
mos Coulombianos necesarios en las férmulas 3.22, 3.23 y 3.31 se calculan de

. 193]}
acuerdo al trabajo de Brysk y colaboradores .

En los plasmas densos de la fusién por confinamiento inercial el

cilculo de la potencia especifica emitida por radiacion de Bremsstrahlung J .
se debe realizar usando la distribucion de Fermi-Dirac para los estados inicial
y final del electrén participante. En estas condiciones Ferro Fontan y Sicar-

(98]

di Schifino han obtenido el siguiente resultado
20 23 a
J = 50916107 p F Te H@ (3.32)

siendo H(ﬁ) una funcidon del Potencial de Planck & , que representa la ate-
nuacion de la emisién con el incremento de la degeneracién electrénica y se

puede aproximar de la siguiente forma

H (x) = 1.4 Xy 2.5
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H (x) =(0119) x + 0.8 ,-6.¢<x <3.5 ,

H (=) =0.08 , x<-06.

En las simulaciones de implosidn de blancos esféricos esta pérdida de energia
es computada s6lo si la temperatura electrénica del elemento de fluido en cues-

tidon satisface

Te > ToP ) (3.33)

siendo

Top = 407 (Z;{’ R) "

donde R es la distancia al centro del elemento de fluido. Esta condicidn re-
. . . €6
presenta una forma aproximada de tener en cuenta la opacidad del medio .
Finalmente en la expresidn de fSQL hemos incluido el término de ca-
lentamiento viscoso por compresidn por onda de choque QV , para ser consisten-

tes con ta inclusidon de la presidon viscosa numérica Pg. en la ecuacion de

Euler. Su expresidn es
Qu=-h ¥
v="h (3-34)

0 sea el trabajo especifico viscoso de compresidon por unidad de tiempo.
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[11.1.2 Absorcién y deposicién de la luz laser

El modelo considera la energia total ET absorbida por el blanco
irradiado con luz laser y simula el pulso de potencia R_(t) incidente con un
perfil Gaussiano recortado (este perfil puede ser cambiado a voluntad por otro

cualquiera),

P(t)= R exP[-(t-to)z/zC‘] st |b-to] 30

P)y=0 st t-te] »36

siendo £ 1a coordenada temporal, t° el instante en que se alcanza la maxima

potencia Po % 6- la dispersidn. La energia total del pulso es
t.+36
ET = S P\. (t) d.t
to~ 30
Utilizando los valores tabulados de la distribucién normal para calcular la

integral,se obtiene

E.=(25)0R , (3.35)

que vincula la energia total absorbida ET , la dispersion G-y la potencia de
pico R . Para una Gaussiana la relacidon entre su dispersion G—y el ancho to-

tal a la mitad de su altura mixima O (FWHM) es

G-—06 _ (3.36)
8 in 2
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Las férmulas (3.35) y (3.36) permiten calcular los parametros A y G en fun-
cion de los valores ET Y 6 . que habitualmente figuran dentro del conjunto
de d.tos de una experiencia.

El pulso laser que incide sobre el blanco generé una corona de plas-
ra tenue-enrarecido que incrementa su densidad hacia el interior del mismo. La
radiacion electromagnética que penetra desde el exterior va depositando gra-
dualmente su energia en los electrones del plasma principalmente por brems-
strahlung inverso. Esto produce una atenuacién exponencial de la energia in-
cidente de manera que lapotencia P(J'l,t) dentro del plasma es

Pia,ty= R(d eXP[‘KA (P;R)] , LERe  ,  (3.37)
donde }() es el coeficiente de atenuacion por bremsstrahlung inverso y fao es
la coorde&ada que denota la ubicacidn de la interfase plasma-vacio, o seas el
maximo valor permitido de la coordenadd espacial /L (ver Fig. 3.9).

(2]

La expresion del coeficiente de atenuacién K;\ es

2

_ 3 Zz2 X
K)_ 245 x40 9':-

X TP 1= x

, (3.38)

donde,

longitud de onda del l3ser,

2
J? 2 2482
'T\'A'mP‘mec /Ze AL = densidad critica,

So X
1]

velocidad de la luz,

factor de Gaunt.

QL ©»
s
]
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El factor de gaunt 8': puede ser aproximado por

N3 hy |. h v
%F_? Ko 2K T, eXP 2K Te ’

siendo }<° la funcidn de Bessel modificada de orden cero y hv 1a energia del
fotéon absorbido.

El plasma absorbe energia por bremsstrahlung inverso hasta que la

2 2
radiacién llega al lugar donde la frecuencia local de plasma (UJP =5437193/7“e)
iguala a la de la radiacidon, o sea donde la densidad J) alcanza ;h valor cri-
tico )3 . Notese que esta es inversamente proporcional al cuadrado de la lon-

c
gitud de onda ZL del laser, luego cuanto menor sea la longitud de onda tanto
mas profunda serd la penetracidn y por ende mejor el acoplamiento laser-plasma
a través de este mecanismo.

La superficie donde la densidad}) toma su valor critico }2 se deno-
mina habitualmente superficie critica. De la luz laser que alcanza a llegar a la
superficie critica sin ser absorbida por bremsstrahlung inverso. depositamos
localmente una fraccién O ( G ¢ 1) de lamismay el resto A-G se utiliza pa-
ra simular la absorcidon resonante. Los electrones excitados a través de la ab-
sorcién resonante en la zona de la superficie critica poseen una energia «iné-
tica promedio, o equivalente una temperatura representativa 1;*, superior a la
de las electrones calentados por bremsstrahlung inverso, razén por la cual se
los denomina electrones supratérmicos y dan origen, en los tratamientos cinéti-
cos, a funciones de distribucién bimodales. Sus propiedades han sido ampliamen-
te estudiadas tedrica y experimentalmente durante los dltimos cinco afos

101-111
l ], pues se ha comprobado que bajo condiciones de alta irradiancia
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(por ejemplo, I) 10" vem 2 para AL'_" 1.um) juegan un papel muy importante en
la dindmica de la evolucién del blanco, sobre todo en los experimentos de im-
plosion explosiva de blancos esféricos los cuales han dominado el espectro
de experiencias de la década pasada.

Los electrones supratérmicos son emitidos desde la superficie criti-
ca predominantemente hacia la corona de pilasma tenue ( P<f}) que se forma con el
material ablado. Pero los campos eléctricos instantaneos que se generan debido
al efecto de separacion de carga, los reflejan hacia la zona de plasma denso
ubicada a continuacidn de la superficie critica, donde depositan la mayor par-
te de su energia (Fig. 3.1). De esta forma podemos considerar que desde la su-
perficie critica, se propaga hacia el interior del blanco una corriente de elec-
trones supratérmicos, que no rompe el balance de carga pues en este sentido es
compensada por una corriente de electrones frios o térmicos de retorno, y que
deposita su energia en los electrones del medio a través de colisioncs elds-
ticas ¢ inelasticas. Debemos notar que este mecanismo de transporte de energia
escapa a la aproximacién hidrodinadmica en la medida que no puede ser tenido en
cuenta mediante el esquema difusivé utilizado para el conjunto de electrones
frios o térmicos. Desde este punto de vista lo que hagamos para asimilarlo den-
tro de nuestro modelo constituird una especie de ''remiendo' a la aproximacion
hidrodinadmica, andlogo a la inclusidn del limitador de flujo térmico.

La deposicion de energia mediante electrones supratérmicos es un me-
canismo no local de transporte y su inclusién en los cddigos de simulacidn se

.

realiza usualmente a través de laboriosos esquemas de calculo multigrupal si-
. | . - . [112]
milares a los aplicados en los cadlculos de flujo neutrénico en reactores .

No obstante el grado de precisién que se puede lograr de esta manera es desea-

ble, teniendo presente que el tiempo de computo de estas simulaciones
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Fig. 3.1: esquema ilustrativo de los mecanismos de absorcidén y deposicién de 1
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esquema ilustrativo para el cdlculo de la deposicidn ¢e energia por
pasaje de electrones supratérmicos , de acuerdo al modclc de Harracr

’
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numéricas es un factor critico, modelar el fenémeno de otra forma que siga sien-
do razonablemente precisa pero mis econdémica.

. . Q
Es con este objetivo que Harrach y K-dderII 71

hon logrado desarro-
llar expresiones simples para la deposicién de energia por pasaje de electrones
supratérmicos, basindose en la teoria clisica de penetraci:in electrdnica de

Spenct-rl 100]

. Su principal resultado puede resumirse de la siguiente manera:
si Wp es la cantidad total de energia a depositar por los electrones supratér-
micos de(Q) la energia depositada al cabo de una penetracién % en el mate-

rial {en gr/cm’), entonces la fraccién de energia transmitida fT(Q) de X hacia

adelante es (ver Fig. 3.2)

fr(0)=(4+y) eV = 4_%“) , (3 39)

siendo

y= (59 fn(Z) #Huw :

R
4 1= Spd»

Sup. Crit, (s¢)

Z es el nimero atémico del material absorbente, y}.L constantes que dependen

10 .
1071 y -R. la temperatura de la fuente de electrones supratérmicos.

de) material
Dado un intervalo en el eje espacial 8 de extremos R4 % R3 puede calcularse
facilmente la cantidad de energia depositada en el mismo de la siguiente mane-

ra: sea W4 () la cantidad de energfa depositada al cabo de un recorrido de

rangoﬂ . si calculamos en ambos extremos del intervalo podemos escribir:
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Wa () = Wo= Wo 5 (1) = Wo [1-§,0)]

W (1) = Wo - Wo £ (22) = Wo [4- §:(1,)]

la encrgia depositada en este intervalo Awd.u. es:

BN ayy = Wi () - Wa (@) =W [§r (1) -F1(8)] | oo

lo cual también puede interpretarse como diferencia de energias transmitidas.
La temperatura T,., de la fuente de electrones supratérmicos puede
estimarse mediante el valor local de la intensidad | del haz liser a través

de la expresion empirica

To=ay (1XF)°

)

que representa el escalado de la misma con la intensidad I y la longitud de

-1 . .
lho1-102] . Los valores de!l exponente Q 2 estan comprendidos

onda 'AL del laser
entre .3 y .43. Con este modelo de deposicién continua de energia Horrach y
Kidder han obtenido buenos resultados en la simulacidon de experiencias de irra-

L . - [107]
diacion de discos planos de aluminio y oro .

El cardcter altamente energético de los'electrones supratérmicos produ-

dos en la zona de la superficie critica hace que los mismos transporten y de-
positen energia por delante dci frente de ablacién, calentando y degradando ¢l

material y aumentando el trabajo necesario para comprimirlo, Este precalenta-

miento Ltiene consecuencias muy significativas en los experimentos de implosicn
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de blancos esféricos de vidrio de paredes delgadas rellenados con una mezcla
equimolar de Deuterio-Tritio. En efecto, al irradiar estos blancos con pulsos
de alta potencia (tipicamente I~10"- 10" wem? , A._- 1 um) se producen clec-
trones de temperaturas 1; ~ 5. -15, KeV, A esta temperatura el libre camino
medio de los electrones supratérmicos resulta comparable y aun msyor que el
espesor de la pared del blanco; a causa de esto el vidrio se calienta intensa
y uniformemente hasta explotar antes de que se haga sentir algin efecto hidro-
dindmico, y como consecuencia de ello provoca la compresién del combustible
termonuc lear. Este modo de operacion en blancos esféricos se conoce bajo el
nombre de implosiones explosivas ('exploding pusher').

Nos interesa extendcr el modelo de deposicidn continua de Harvach y
Kidder para aplicarlo en la simulacién numérica de tales experimentos. Lo idea
consiste en consideraral espesor de vidrio comprendido entre la superficie cri-
ticay Ia-interfase vidrio-combustible como una especie de 'caja resonante"
donde el electrdn supratérmico deposita su energia gradualmente a través de
varios pasajes por el mismo lugar (ver Fig. 3.4). En cada pasaje calculamos
la deposicidén con la fraccién de transmisidn f; (Q) de la expresion 3.39
correspondiente al modelo de Harrach y Kidder. Para justificar esta idea te-
nemos que tener en cuenta lo siguiente: en primer lugar que los electrones
supratérmicos que ingresan a la corona ( J)(j% ) no pueden acelerar y arro.-
trar en forma conjunta a los iones debido a la diferencia de masa entre ellos.
Esta separacion de carga induce campos eléctricos instantdneos que los refle-
jan e inyectan nuevamente al sector de plasma denso ( }))}% ), donde depo-
sitan su energia en forma eficiente. En segundo lugar aquellos electrones que

logran atravesar todo el vidrio sin ser totalmente atenuados ingresan a la
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masa gaseosa de combustible termonuclear (P"T ™~ .001 g cm®). Si tenemos
en cuenta las diferencias en densidad P (PV~ 1. g em®) y en nimero atémico
Z ((Z“)= l.,(2v> = 10.) entre el vidrio y la mezcla fusionable Deuterio-
Tritio, podemos pensar que esta transicién es casi como un '"salto al vacio"
para el eleclrdn supratérmico que atraviesa ripidamente esta cavidad esférica
practicamente sin perder energia en la misma y penetra nuevamente en el vidrio
por el extremo opuestu del blanco, reemplazando al electrén que sale por alli
y manteniendo en consecuencia el balance de carga (ver Fig. 3.3).

Esta idealizacidon de la dindmica de los electrones supratérmicos
nos permitird calcular su atenuacién en el vidrio despreciando la energia de-
positada cn el combustible gaseoso, la cual es a su vez una hipétesis comin
en los métodos analiticos sencillos que pretenden escalar las condiciones fi-
nales del combustible con los pardmetros iniciales de la experiencial|3| l.

Supongamos que en un instante determinado el espesor de vidrio com-
prendido entre la superficie critica y la interfase vidrio-DT tiene asociado
un espesor generalizado )(r que de acuerdo al detalle de la expresion 3.39

podemos escribir de la siguiente manera

Yr =(0.59) fn % (3.42)

N-DT

fr=) pda

siendo

Como se ve esta cantidad depende no solo del estado hidrodindmico a través
del valor de QT, sino también del valor de la temperatura de la fuunte TH .
Consideremos ahora la cantidad de energia depositada en un intervalo de extre-

mos 7 e y dentro del vidrio debido a dos pasajes consecutivos del elec-
i 2

tron supratérmico, teniendo en cuenta que en cada pasaje deposita de acuerdo
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fig. 3.': esquema ilustrativo rara el cdlculo de la deposicibn de energia jor
miltiples pasajes de electrones supratérmicos .
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a la ley 3.40 (ver Fig. 3.h4)

AWa = Wo { {507 - o)) + [F(2re=n) - £y 1))

J

si apliLamos este razonamiento sucesivamente a miltiples pasajes podemos obte-

MWay = Wo {40 - ) ]

ner

- [r,(zy,-‘/.) - (21 ) ]

+ [ r)-f2y: + )]

-(§m vy -5y v)] + -

de donde podemos deducir facilmente una ley andloga a la expresion 3.40 pero

debida o maltiples pasajes, o sea
AWd,, = W, {G(YQ,YT) - G(Ya-.YT)j ) (3.3)

donde definimos a G(Y:YT) como el factor de transmisidn teniendo en
cuenta mGitiples pasajes en un recorrido periédico de periodo .2‘“ y cuya

expresidn viene dada por
G(YaYT) * Z {51(2K11+7) -fT[z(K+‘)YT-\/]J ) (3.44)
K),0

definida para 0 5)’5 YT
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Podemos verificar que este factor de transmisidn satisface dos pro-
piedades basicas: G(D,y-r)=4 YG(YT-Yv)" ,que significan que al principio
tenemos todo para transmitir y al final tenemos todo depositado, respectiva-

mente. Para lo primera de ellas podemos escribir

Glo)=y. {faxy)-4fateay))= @ =1
K0
para lo cual hay que tener en cuenta que 57(!)—'0 si X -— o0 (lo cual

también garantiza la convergencia de la serie). Para la segunda ponemos

G (Yr,¥7) z; i&,[(ZKH)yJ -fT[(u(“) 7'7] -0

En las Figuras 3.5 a 3,7 presentamos los graficos de G(y‘y.r)
en funcié_n de la variable y para disti.'ntos valores del parametro Yy en
el intervalo .5‘)’15 7.5. Para hacer- el andlisis de las mismas debemos tener
presente que la funcidn fT(l) cae del valor 4. a 4 entre X=0. y X=z=4,
por lo tanto podemos considerar que a partir de este valor la energia que
transportan los elcctrones supratérmicos ha sido practicamente depositada de
acuerdo al modelo de Harrach y Kidder.“De los graficos vemos que para valo-
res pequedos de Y el factor de transmisién G(y,\/.r)tiende a una linea recta,
lo cual representa un mecanismo de deposicién uniforme que a su vez es con-
sistente con lo que significa Y¢ Ppequedio : valores altos de TM (electrones
muy energéticos) y valores bajos de l-r (poco espesor de vidrio o baja den-
sidad). 0 sea que en esta situacidn los electrones supratérmicos rcalizan tan-
tos pasajes que finalmente reparten suenergia cn forma uniforme. En cambio

pare valures g randes de Y‘l’ las cruvas de G(\I'YT) tienden 3 pare.erse mas
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entre si y aun a superponerse, Este efecto es particularmente notorio en la
Figura 3.7 donde resulta dificil diferenciar entre si las curvas correspon-
dientes a los valores Y= 6, 6.5, 2.y 7.5, Se lo puede entender si se pien-
sa que a medida que Yy c¢rece y supera el valor ~Y4 ., la energia queda prac-
ticamente depositada al cabo de un solo pasaje independientemente del valor
de YT . Por lo tanto podemos establecer otra propiedad del factor de trans-

mision G (Y,y.r)

G(Y,Y‘I‘) — f-\' (y)

Yy— o

Para que todo este tratamiento resulte computacionalmente ceficicnte
no ¢s posible pensar en calcular la funcién G(Y,YT) a través de la serie
3.44 dentro del cédigo numérico de simulacion. Es preferible tabular la fun-
cién G(Y,‘h] cn una tabla de doble entrada y luego realizar interpolacion
numérica en la misma durante la simulacidn. Desde este punto de vista resulta
conveniente redefinir la funcidn G(y.y.r) en funcidén de la variable norma-

lizada 9: Y/Y'r .

G5y fsPraxedl-f [raion-5]] L o
K20
para 0 \(;S A , siendo Agi: I

YT RT
A A
Con evta definicidn G(Y,YT) verifica

é(O,YT) =4 y 6(4,y,) =0
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A
L)
En la Fig. 3.8 presentamos el grifico tridimengional de G(Y,YT)
. A P . L
er funcion de Y e Yr calculada a través de la serie 3.45 con una precision
relativa menor que 100'? | Como se ve el comportamiento es suave y resulta

el ..

apropiado para realizar interpolacién duadrética en dos dimensiones
la construccién de la tabla se ha tenido la precaucién de tomar pasos cons-
A .
tantes en y e Y. , para evitar el proceso habitual de blsqueda previo al
. . L2 A (
cilculo de la interpolacidon. De esta manera dado un par de valores Y VSS)

e Yq (YTT) para el cual interesa evaluar 6(;,‘[7). la ubicacién I J

en la tabla se obtiene directamente mediante expresiones FORTRAN del tipo
I= IDINT(50%Y$5 +4.00) JeIDINT (2»YTT)

Este modelo para computar la deposicidn de energia por electroncs
supratérmicos en implosiones explosivas de blancos de paredes dclgadas repre-
senta una simplificacion sustancial respecto de un cilculo de tipo multigru-
pal y en consecuencia una importante economia de tiempo de computo. Para tener
una idea basta mencionar que el mismo caso corrido con electrones supratérmi-
cos sélo incrementa en un 252 el tiempo de cémputo respecto de la corrida sin

este efecto.

1ni.1.3 Condiciones de contorno

Las condicioncs de contorno necesarias para resolver el modelo de-
penden de 12 situacidn que se pretende simular en particular de la geometria
y condiciones de la experiencia. Como ya hemos mencionado, en este trabajo
nos interesa simular experiencias de compresion por onda de choque en blancos

planos (geometria plana) e implosiones de blancos esféricos (geometria esféri-



(a)

(b)

Tig. 3.7: cqquema ilustrativo del Slanco y las condiciones de contorne para la
jewnctrias plane {a) y esférica b)) .
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ca). [n ambos casos las condiciones de contorno se refieren a la ecuacion de
Euler (3.5) y a las ecuaciones para las temperaturas Te v T2 (3.9). En Ia
Fig. 3.9 se presentan los esquemas de blancos y condiciones de contorno para
cada geometria

a) Geometria plana,

1) Presién externa nula (P = 0.) sobre ambas caras del blanco
(n=0.y n=Ro).
2) flujos de calor F. y F;_ nulos a través de ambas caras del

blanco ( S = 0. y J\'.-Ro).

b) Geometria esférica
1) Presién externa nula (P = 0.) en 1a superficie externa del’
blanco (JU = Re ).
2) Flujos de calor Fe y F;. nulos a través de la superficie
externa del blanco (N = R,) y en el centro (/T =0.).

3) Velocidad nula (A" = 0.) en el centro del blanco (/L= 0.).

11104 Las reacciones termonucleares

Cuando los nicleos de Deuterio (D) y Tritio (T) del combustible
termonuc lear adquieren suficiente energia cinética como para vencer la repul-
sidn coulombiana entre ellos, comienzan a producirse reacciones de fusién nu-
clear. En este trabajo vamos a considerar las siguientes tipos de reacciones

termonuc leares
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D+ T —— "He (36MeV)+n (HAMeV)

T (L0MeV)+ H (3.0 MeV)

He (.8MeV) *+ m (245MeV)

Cada especic nuclear (D, T. *He. *He, H, n) estd caracterizada por un ..nero
atémico ZK , un ndmero mdsico AKy una fraccién de poblacion fK . De manera
que el ndmero atémico promedio 2 y misico promedio A del combustible vienen

dados por

Z=Z S Bu ) (3.46)

A=Z i:K/AK (3.‘|7i

Por otro lado los fK cumplen
e = Nk ) (3.48)
K MNi

y satisfacen la condicién de normalizacién

Z fv( = (3.49)

K
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siendo My la densidad numérica de la especie nuclear k-ésima y Mm; la densidad
numérica de iones promedio.
En el instante inicial (t =0) 1a composisién del combustible es una

mezcla equimolar de DT .0 sea que las fracciones f“ iniciuales son

1 1 i i i 4
R A A TN N A e R

Para instantes posteriores (t >0) las reacciones termonucleares alteran la
constitucion inicial del combustible. Si con RDTY RDD denotamos la cantidad
de reaccion . por unidad de tiempo y volumen (“reaction rates | Ryy | =IRDD|

=i 57') de tipo DT y DD |, cuyas expresiones son

RDT = 'n’[ fbf-f (G“’)DT = .'hDY‘T(GM)DT ) (3.50)

A 2 . i 4
Ruo‘ 5 mj VDfp(G.l\’)pps z MNp (()—"’)DD , (3.1

. e G . . X
siendo \v Vg1 y g 00 los respectivos valores medios sobre la distribudion
de velocidad relativa de los reactantes del producto seccidn eficaz (G) por
el médulo de la velocidad (W), podemos escribir las ecuaciones cinéticas paro

la evolucién temporal de cada una de las densidades My de la siguiente mane-

(S
ra“‘)l

dn
&—t'b =-2Rpp ~Rov )
dny

x = _RDT"’%RDD

,~
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A
%'—3"" = Roy + 2z Roop

Ay,

A (3.52)
dt z Roo

dvny _
EH-IRDD

Si sumamos todas las ecuaciones del sistema 3.52 y teniendo en cuenta que

NV
L Mg =Ny , obtenemos

J.'h",_ 0
at = (3.53)

En el tratamiento de las reacciones termonucleares vamos a realizar
dos aproximaciones:

1) Supondremos que los neutrones producidus en las reacciones de fu-
sio6n escapan del sistema libremente, con la correspondiente pérdida d:.- Masd,
momento y energia que esto significa .

2) Supondremos que las particulas cargadas producidas cn las reaccio-
nes de fusion depositan su energfa localmente .ontribuyendo al  calentomicnto

‘in situ' del combustible,

La primera de estas aproximaciones se debe a que en los casos que
vamos a simular los neutrones poseen libres caminos medios suficientemente
grandes como para escapar del blanco ficilmente., La segunda de ellas es mds
restricliva, ya que particularmente para el caso de las particulas alfa (qu)

los libres caminos medios no son tan pequedos como para suponer deposicion
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local en todos los casoé. Precisamente el transporte de energia y su deposicion
en el combustible fusionable a través de ellas es lo que orlglna el frente
termonuclear de quemado (''Thermonuclear burn front''). Sin embargo no es obje-
tivo del presente trabajo estudiar la ignicidn y el quemado de blancos de in-
terés termonuclear. y en las implosiones esféricas que presentarcmos en ¢l ca-
pitulo V la energia depositada por los productos de fusidn no es significativa.
Como consecuencia de la pérdida de neutrones del sistema, en nuestro
caso no s¢ satisface la condicidn 3.53. Por el contrario, la disminucién de M

en el tiempo viene dada por

Si definimos las cantidades SDT y Spp como
SDD = RDD l'n]. 7 SDT = RDT /'Tli. f (3.55)

podemos escribir un sistema de ecuaciones como el 3.52 pero para las fracciones 5"‘

d 4

d-t :-ZSDD-SDT

, (3.56)

d 5§y i
HHe = Spr 4t ‘Isop ) 1t =z 5\)0 )

donde debemos tener presente que debido a 3.54 las fracciones estan sujetas

a un proceso de renormalizacidn al cabo de cada paso temporal de integracion,
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£ = S (3.57)

25

La expresion d¢ 1a energia especifica depositada localmente por los

productos cargados de fusién por unidad de tiempo en iones Yj. y electrones
Ye es
Y, = P Ror Eoy + Pop RBDEDD ) (3.58)

Ye"("PoT)RnTEnT* (4' PDD)RDDEDD , (3.59)

sicndo R)T y PDD la fraccion volcada en los iones 1831

Te
Te + 3.34x 408

Por =

Poo - Te
T +4.2x40°

Y Ebl Y EDD las energias totales de cada caso
Eor = E4ng = 3.6 MeV )

EDb = ET *EH"'ESHO'-' 48 MQV

Para las expresiones de los promedius (6_'“')01‘ y (GV)DD no hemos uti-
12.89.113 |

lizado los ajustes semiempfricos convencionales sino los resultados



y
T(D,n) He

3
D(D,n) He

D(D,H)T

-13 =15 =15
A 8.9531x10 5.57578x10 6.18595%10
B 6.661 6.26962 6.26962
=2 -3 -3
P 2 2.818421x10 3.328985x10 2.543079x10
-2 -3 -3
p!. 6.116184x10 2.948735x10 2.216964x10
-3
P, 2.834474x10 0. 0.
-3
Ps 8.955113x10 0. 0.
-5
P. -5.734052x10 0. 0.

Tabla 3.3

134 -



de Peres““‘l que representan un ajuste més realista a temperaturas por deba-

jo de los 10 KeV. Podemos resumir sus expresiones de la siguiente forma

(Gw) = A0 (§/7%)" exp (-38) |

o=T/F(M , §=8/e" , o0

T [R+T(R+TR)
F(T)=4 T[4+T(P,+Tg)]

los valores de las constantes A ,B P,. N P, ,R, ‘Ps y P,_ dependen de la

reaccion y se dan en la Tabla 3.3. Las unidades de la temperatura.r son KeV y

las del promedio (G ar ) son cm® s,

111.1.5 Teoremas de Conservacién

Vamos a demoslrar a continuacién lus teoremas de conscrvacion del
impulso y la energia dentro del contexto de nuestro modelo. El interés en dar
forma explicita a estos resultados bien conocidos mis all3d de lo que ellos mis-
mos significan, reside en el hecho de que representan potenciales elementos de
diagnéstico para la calidad del método de integracién numérica empleado, En
efecto, un modelo que sea resoluble anallticamente mide sus aciertos y desacier-
tos fundamentalmente en funcion de las hipbtesis y aproximaciones del mismo.
€n cambio, como es nuestro caso, en un modelo cuya solucidn no es analitica,
el grado dc calidad del método numérico utilizado puede imponer restricciones

adicionales, Es importante entonces realizar controles al método numérico que
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permitan estimar, independientemente de las cualidades del modelo, la confiabi-
lidad de la solucién,

Nuestra idea es la siguiente, por un lado disponemos de un conjunto
de ecuaciones diferenciales con sus condiciones de contorno que definen
matemilicamente al modelo y de cuya integracidn numérica obtendremos resultados.
Por otro lado, es posible demostrar, como veremos a continuacidn al menos for-
malmente, que las ecuaciones del modelo satisfacen teoremas de conservacion
en forma exacta.

Entonces si con los resultados de las cantidades integradas numérica-
mente reconstruimos las expresiones de los teoremas de conservacion y verifica-
mos (on qué grado de precisidn se satisfacen, esto mismo nos provee una estima-
cién de la calidad de la solucidn obtenida y en que medida la misma representa
las predicciones del modelo.

Para demostrar el teorema de conservacién del impulso partimos di- la

ccuacion de Enler 3.5,

da
P ELT“YP

~
si multiplicamos ambos miembros por el diferencial de volumen geométrico 4V

¢ integramos sobre todo el volumen une ocupa el sistema obtenemos
¥y A
de;dv=_ VPJV=-§and&,
dt = 5

~
siendo S la superficie que rodea al volumen V . Si ahora recordamos la con-

dicion de ccntorno de la presién: P)C‘O . la integral de superficie sobre
el contorno da cero, y utilizando el teorema del transporte de lo Mecanica de

Fluidos podemos escribir



-|3}-

i

e

e
d '(p o dV o
dt
siendo P la cantidad de movimiento total del fluido

P (prdv

por lo tanto en ausencia de presiones externas aplicadas a través del contorno
5 (0 a 1o sumo si la distribucién de presién es uniforme en cl), la canii-

dad dc movimiento total se conserva

P@) = _IP(tIO)=cte (3.61)

Este teorema vectorial solo nos serd atil, con los fines cxpuestos
anteriormente, en los casos de geometria plana. Pues para geometrias esféricas

y cilindrica se satisface automiticamente debido a la simetria implicita en

ellos.

Para tratar la conservacidn de la energia consideramos la cxpresion
)

3.8 escrita explicitamente para cada uno de los dos subsistemas (electrones o

iones)
%‘ + Pe d - SQg )
d‘_e‘.' P.L g = Q L

sicndo d't ' dt 8 ,

§Qa = Het K+ Ye-T+ X

$Qi= Hi-K+ Y+ Qy )
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si multiplicamos cada una de ellas por el diferencial de masa J.M y las inte-

gramos sobre toda la masa del sistema obtenemos,

(4t M (R i—\t/‘LM =J(Hg+K+‘/e-J+X)<1M )

(3.62)
A& g dV dM = iKY +Qy)dM
S—t dM P" Ty S(H + V)

Veamos ¢n detalle la integral del término de transporte térmico He,i electroni-

co v iénico. Recordando la expresién 3,20 Para He.i podemos poner
N |
HQ.‘» = ']—) Y'_Ee.i

siendo E‘,- el vector de flujo de calor electronico o i6nico. lucgo

(He. dM=-jPiy-fe,idM «-(VE:dV

~
para lo cual hay que tener presente que J)d.v=J.M y que la integral se hace

~

ahora sobre todo el volumen V del sistema. Usando el teorema de Gauss podenos
llevar la integral de volumen a una de superficie y con la condicidn dc contuo -

no F';I;) =O . igualarla a cero
- <

[VE.dV=§ Eehdaso0 |

( HeidM =0

Sumemcs ahora las dos ecuaciones en 3.62 recordanto la expresion 3.34 para QV

PV
QV q’d_t )
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el resultado es

é;g dJZ = = 4 )
ga.t d-M+$Pdt M g(y*x J)dM (3.63)

€=€.+&s
F) = Fa; + fi; + F>q
Y = .7E t ‘{i

De la e¢cuacién de continuidad

podemos deducir

Gor = -4 42,

Consideremos en detalle la integral con P en 3.63
Wi, (PTLVAM (P 70 LdM = (P T 4V
Spd.t SPY'W’ -(Pz-p gP__ !

si utilizamos que

V-(Pv) = PV-r + ~.VUP

J

obtencmos

( Pi_l/ dM = (7. (Pg)dV -(2-TPdV
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y usando el teorema de Gauss. la condicién de contorno de lapresion P)c- 0

y la ciuacion de Enler 3.5

SP:-_: d.M:tng.f?mdn. fS]:g.i_:—rd,V=‘(;_Pi__:’-dv.

Recmplazando en 3.63 obtenemos

J.E J.fU' V + X -
S p i FIVN ( pivd < ((Y+x-3)dM
finalmente utilizando el teorema del transporte

dtgPEdV i.t(zpwa.v g(\/+x J)aM . e

Identiticamos cada uno de los términos de la siguicnte manera

.

~
E - EP 8 dVv : energia interna total del sistema .
=(Lag*iav
Ec‘ IPN A" : energia cinética total del sistema .

j'_Ea = J J.M ienergia total emitida en forma de radiacion de
t

bremsstrahlung por unidad de tiempo.

i—ss—- f YJ.M : energia tetal depositada por los productos de fu-

sién por unidad d¢ ticmpo.
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: energia total absorbida proveniente de la irradia-

i_fujxm

cidn con luz laser por unidad de tiempo.

Con estas definiciones podemos reescribir 3.64

d (E+EC+ES-E£-EI)=O

dt

0 sea que
E+E +E,~Eg-Eg=cte=E (t=0) , G5

pues

E; e = EE. B = E £ = E; L ® (o] a ts (0]

La expresidn 3,65 representa el teorema de conservacion dé la eacrgia
que es una identidad escalar y podr§ ser utilizada en los tres casos de geome -
-tria {plana, cilindrica y esférica) sin que se satisfaga automiticamente pof
razones de simetria. Motese que a diferencia del tcorema de conservacion del
impulso, que representa las consecuencias de una parte del modelo solamente,
la cvaluacidon de la expresién 3.65 se alimenta con todos los procesos fisicos
considerados cuyos efectos se calculan de diversa forma con las variables que
se integran directamente (T ,T; , 0" ). Consideramos entonces que la conscr-
vacion de la enerqgia puede significar un severo control para la calidad del mé-

todo numérico y la confiabilidad de los resultadcs obtenidos.
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111.2 El Método Numérico

En este apartado vamos a presentar el método numérico empleado para
integrar y calcular la evolucién temporal de un blanco irradido con pulsos
liser de alta potencia de acuerdo al modelo expuesto en lll.1. Matemdticamente
cl modelo define un sistema de ecuaciones diferenciales acopladas a derivadas
parciales no lineal concondiciones de contorno en el instante inicial (t=0
y para todo instante en los extremos L= 0. y R. del eje espacial. Para resol-
ver este problema resulta particularmente Otil y apropiado el método de diferen-
cias finitas. No vamos a exponer los detalles del método en general, ya que
(86.116,1171

los mismos pueden ser consultados en la literatura

$ino que solo
indicaremos los esquemas seleccionados y los aspectos mds significativos del

tratamiento numérico.

1e.2.1 Discretizacidn Espacial y Temporal

La idea hdsica de la solucidn numérica comienza por la discretizacion
de las coordenadas espacial U y temporal t . Esto signitica que no vamos a
calcular los valores de las magnitudes de interés (J’J Te .TL ., etc.) en
todo punto sino solo en algunos lugares o zonas, dependiendo del casc, y que
tampoco calcularemos la solucion para todo instante de tiempo sino solo en
algunos instantes discretos.

En la fig. 3.10 se muestran los esquemas dediscretizacidn espacial
y temporal. El segmento de coordenada espacial comprendido entre JU = 0, y

J = Ro se divide en N zonas o celdas que a su vez definen N+4 bordes de

celdas. Cada borde de celda tiene asociado un valor de coordenada espacial



fig. 3.10: ¢ quema de la discretizacibn espacial nara la coordenadia JU
y temporal para la coordenada ¢ .
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fig. 3.11: clementos de volumen asociados a la celda 1-ésima para las jeoametria«
plana (g=1) , cilfndrica {g=2) y esférica fg=2) .
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R& ( (j.= Ay-ee) N+1) y cada celda un ancho de celda ARl' R},, - R‘\,
(2= A,-..,N) . como se ve denotamos las cantidades asociadas a la celdu
con ¢} subindice 9. y al borde de celda con J' , teniendo en cuenta que
en valor numérico )=9. . Si recordamos los tres tipos de geometria a consi-
derar y el signficado de la coordenada espacial JL en cada caso. el elemerto
de volumen geométrico asociado a lacelda l-&imase ouede escribir de 1a siguiente

forma (convenientemente normalizado),

S o p¥ %}
= — . ] (3.66)
dVvy Y [RJH RJ )
donde % = 1,2,3 corresponde a las geometrias plana, cilindrica y esférica (ver
~
Fig. 3.11). En funcidén de d-vl y el elemento de masa d"‘de 1a celda I-ésima
se calculan el volumen especifico VR y la densidad PQ asociadas a la coorde-

nada RR= %(R} *RJM) de centro de celda

Va- J—?/’. ‘— = L (3.67)
dMg  fa

Obsérvese que teniendo en cuenta la descripcidn Langragiana emplcada, ¢l ¢le-
mento de masa d'"l de la celda 1-ésima permanece constante luego Vl y PQ
varian debido al movimiento de los bordes solamente.
La coordenada temporal también toma valores discretos que denotare-
PR n . . .
mos con el supraindice M (t ) y la diferencia entre dos valores consucuti-

vos define el intervalo temporal entre ambos, asi por ejemplo (ver Fig.3.10)
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A R

en general el supraindice semientero indica que la magnitud en cuestion esta
asociada al intervalode tiempo entre los dos instantes enteros adyacentes o
bien a un nivel intermedio de tiempo.

Como se verad de acuerdo a necesidades de centrado espacia\ de las
variables estas pueden evaluarse en coordenadas de borde RJ o centro Rn de
celda. lgual criterio se emplea con respecto a los niveles temporales enteros

o semienteros. El pasaje de unas a otras se hace mediante promedios aritméticos.

111.2.2  Esquema numérico para el movimiento de la grilla y la ecuacidn de Euler

La expresidn en diferencias finitas para la ecuacidon de movimiento
de la grilla 3.4 es *
mn-4 m-Y2 w42

RZ\ = R} +'\T} At (3.68)

Para la ecuacion de Euler 3.5 usamos un esquema explicito, del tipo de los usa-

(881

dos en cdlculos hidrodindmicos Lagrangianos unidimensionales

-4 m
o (@) ORI (.69
d 4 ¢ d.M;L ’

siendo

P:’ Pe: +PLI: *'Pﬁn

Esta ecuacion )leva asociadas también dos condiciones de contorno:

una sobre la velocidad y otra sobre la presidn. Si se trata de un caso de
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geometria esférica tenemos
L
v (r=0):0 =+ &, =0 ¥V m
L1177 % m-2 m a-. P“
Put =0 = Uyea~ Vyas =(RN~4) - At“
d-Muu

En gcometria plana se obtienen condiciones semejantes apl'icando Pu‘l.’o en am-
bas caras del blanco (3*4 y}‘”‘”)‘

En la representacién en diferencias finitas 3.69 de la ecuacion 3.5
hemos hecho uso explicito del formalismo Lagrangiano al no considerar términos
conveclivos en la derivada respecto del tiempo. Esto facilita mucho ¢l trata-
miento numérico no solo por el aspecto de la expresion resultante en dilcren-

cias finitas, sino también por el conocido problema de difusidn numérica aso-

ciado al tratamiento del término convectivo en formulaciones Fulerianas.

111.2.3 Esquema numérico para integrar las temperaturas Te y Ts

La principal dificultad en el tratamiento numérico del modcliu surge
cn las ecuaciones para las temperaturas Te y Ti (ver expresion 3.9). Estas dos
ecuaciones, que deben ser resueltas simultdneamente con las de movimicnto de
de la grilla 3.4 y de Euler 3.5 , son de tipo parabdlico no lineal debido al
aspecto de los términos de transporte térmico He y H._ . La no linealidad
también se refleja en los otros términos en ambos lados de la expresion 3.9.

En particular la contribucién de intercambio colisionalK enlre iovnes y elec-
trones pucde presentar regimenes totalmente diferentes a lo largo del cje espa-

cial. Asi por ejemplo podemos tener simultaneamente un sector de plasma denso
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y relativamente frio en el cual los electrones e iones estdn fuertemente aco-
plados (tiempos de equilibrio electrén-idén cortos) y un sector de plasma tenue-
enrarecido en la corona con electrones calientes e iones frios donde predomi-
na ¢l desacople entre ambos subsistemas (tiempos de equilibrio electrén=ién
largos). En caso de utilizar un esquema explicito para estas ecuaciones debe-
riamos avanzar con pasos temporales muy cortos que prolongarian el cdlculo
innccesariamente. Incluso la diversa falta de linealidad de cada uno de los
términos de la expresion 3.9 y el distinto peso relativo que pueden tener de-
pendiendo del caso que se tratan, deben ser considerados en la eleccion dcl
método numérico.

Evidentemente la eleccidn debe orientarse hacia los esquemas de tipo
implicito, debido a su propiedad de ser numéricamente estables independiente-

J88.n6.n7l

mente de la magnitud del peso temporal emplead Dentro de este
conjunto hemos elegido el esquema totalmente implicito, cuyo uso se recomienda
especialmente para los casos altamente no lineales. Con esta eleccién podemos

escribir la ecuacidn para la temperatura idnica Ti de 1a siguiente forma (un

tratamiento similar se puede hacer para la ecuacidn de la temperatura electro-

nica TQ )

‘" 6 med n a0 anom ol m oo o
Coll-Toy B'&'(ﬁ A, R.M-W) _H - K +Y+Q,, (3.7
1 At"‘ Y2, At"\“lz At 4 X X
donde se ha omitido el subindice & relativo a los iones por razones de simpli-
n
cidad en la notacidn. Veamos en detalle el desarrollo del término H ( HL )

que da el cardcter parabdlico a la ecuacién. Usando 3.20, 3.26 y 3.66 podemos

escribir
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n n M
[ I - F ) (3.71)
2 ¢ 'd ’
I,
n
de acuerdo a 3.26 6 viene dado por
~ o (- T
F, =-R)" x;-“m—’m"
(R3-RLp
siendo
o ‘ T "
R,Q:T(Rd'*Rs'”) )
lucgo

(3.72)

" ¥ A T-Th)
F'o-(R7) x 2lh=led)
! 77 (RgrRE)

reemplazando 3.72 en 3.71 obtenemos

n n ‘J“ LN - n » 3-1 n “ n
‘l i (R~”).X.d.(]id__rl )_‘R). X._ —rl ’T;-q) .(3_73)
Yo Mt[ 4 LA R;-‘r R:) ¢ 4 ( ;._.-Rf;)

3
De 3.73 y 3.70 se deduce un sistema de ecuo. iones trioliagonal para 1:

v, T N n n n
- Ay Tog *BxT:‘Cn-]-cm:Dg , 2¢%¢ N-1 , 6w

sicndo ,
=42

" PN LS T
Ai"_' iMAt
d-Mg ‘RJ‘_.a _R}-l)
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n 2 (R X g
= dM; (R%-R7) At '

= Al2

B’n' A + Cg +CV1 +CV1% ,

Cl-i

)
|

Dy = Coy T =B (F-87)-R1v-\)+

CuTy ’%t (@ ) DE™™

donde se ha usado 1a expresidn 3.30 para K . vemos entonces que el avance tem-

poral de la temperatura implica resolver un sistema tridiagonal de ecuaciones

que en realidad es aparentemente lineal pues tanto los coeficientes AJ

B) ycl de la matriz del sistema tridiagonal como los coeficientes Dl

del vector de inhomogencidades son funciones de alta temperalura incognita

T(;n . Por lo tanto el sistema 3.74 se resuelve en forma iterativa utilizan-

do sucesivas soluciones para construir sus coeficientes hasta que la variacion

relativa de dos scluciones consecutivas cae por debajo de cierta cota (™04).
Las condiciones de contorno: Flujo térmico nulo en JT = 0. y

R = Ro sc traducen en

F-4=O 'V"r\,



Y F-quq = O -V- ™ )

lo cual puede agregarse facilmente al sistema 3.74 extendiéndolo de 1a siguien-

te forma

- A!—[;_ﬂ-BJ; -C,-E,F D 1$0¢N (3.75)

! 1

con

N=C=0 ¥

Finalmente podemos destacar que este esquema tiene un error local
)z
de truncacién de orden At en el tiempo y (Aﬂ- en el espacio y que la matriz

del sistema 3.75 satisface la condicibn: de dominancia diagonal, o sea

n m N
Bﬂ>/ AQ+C’. ‘V."L;q ) (3.76)

" m M,
siendo AL . CQ y BQ positivos, la cual es necesaria para poder aplicar el
eliciente algoritmo de resolucion de sistemas tridiagonales que se presenta

en el Apéndice.

111.2.4  Control del paso temporal

El paso temporal que se usa para la integracidn no debe ser constante
sino variable. De manera que se pueda ajustar el ritmo de avance del calculo
a las caracteristicas de lo que se estd calculand‘o. tratando de optimizar la
cantidad de pasos temporales empleados para arribar a un determinado instante.
El control del paso temporal se decide en base a una serie de criterios que res-

ponden a necesidades de estabilidad numérica y precisidn.



€1 esquema numérico 3.69 utilizado para intearar la ecuvacidn de
fuler 3.5 requiere que el paso temporal At se someta a 1a siguiente cola pa-
> q 1 P po

ra ser numéricamenle estable

At < Lx (3.77)
Cs

siendo Lg la velocidad local del sonido. Esta restriccién al valor de Dt e co-
. o s R (881
nuce bajo el nombre de condicién de Courant-Friedrichs y Lewy (CFL) .
Los esquemas implicitos utilizados para las temperaturas T; y T,,
no imponen restricciones a | amagnitud del paso temporal por motivos de estabi-

lidad numérica, sin embargo por razones de precisidon es conveniente acotar las

maximas variaciones relativas permitidas a las mismas al cabo de un paso tempo-
118
rall !

1

dTes <« €

e,

e, L )

luego de algunos pasos algebraicos esta expresidn puede ponerse de la siguiente

forma
o
"3 , T . s
A $ G UM T+..Hl—‘m At , 3.718)
‘.il- —rO-,I‘Q

donde los valores para ee_i_tipicamente fluctdan entre .01 y .05, y el minimo
se debe tomar respecto de todos los valores de a posibles.
Idéntico criterio se ha adoptado con las variaciones relativas del

volumen cspecifico \ y de la potencia del pulso laser PL (t) , 0 sca
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También se controla que el c&lculo no se frene bruscamente. Para ello

se pide que

w32 A m+ g,

At ) At (3.80)

con valores de Q de! orden de 2.. En caso de que esta condicidon no se cumpla
m A)y
se supone que el paso temporal anterior fue demasiado largo, se reduce At
maify A maify,
a A’t =EAt y se repite el paso temporal anterior.
Finalmente la lentitud en la convergencia del calculo iterativo para
los esquemas implicitos deT; y T). , O sea la cantidad de iteracioncs emplea-

adas en su solucidn, determina un maximo factor de amplificacién del paso tem-

poral ( FMADT),

m+3/2 m+ 4D

At <(FmaDT) At . (3.81)

Si el cadlculo implicito no converge al cabo de un nimero mdximo de iteraciones
prefijado (6 en nuestro caso) se retrocede y se avanza mas lentamente. Algunos
autores han sefalado la falta de garantias con respecto a la convergencia de

esta parte del célculolng'lzol

.. Sin embargo la condicidn 3.81 nos ha ayudado
mucho a evitar este problema con prescripciones para FNADTderivadas de experi-

mentos NumMéricos.
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111.3 El programa

E! modelo y el método numérico desarrollados se han implementado en
un macroprograma de computacién escrito en lenguaje FORTRAN IV que hemos 11ama-
do DELFIN-1D.

La arquitectura del mismo ha sido concebida en base a los lineamientos
de la programacién estructurada. Es decir: no se ha escrito un dnico gran seg-
mento de programa, sino varios no tan largos y con fines especificos cada uno
de ellos. El prognmama asi desarrollado consta de un programa principal (MAIN
PROGRAM), un bloque de datos (BLOCK DATA), 16 subrutinas (SUB-ROUTINES) y un
total de 1721 lineas de programacidn. Consideramos que este tipo de arquitec-
tura de programas, que fundamentalmente pretende versatilidad y claridad, es
el mas apropiado para el tratamiento de problemas de computacién complejos como
el nuestré.

La Fig. 3.12 muestra un diagrama de bloques del cAdigo DELFIN-1D,
que también puede interpretarse como un diagramadeil flujo de programa principal.
Vemos entonces que el programa principal trabaja como un ''tomador de decisio-
nes'' a nivel global sin intervenir directamente en las distintas etapas del
calculo, sino en cambio reclamando la intervencion de cada una de las distintas
subrutinas cada vez que es necesario. Para que este tipo de procedimiento sea
eficiente es necesario :ransferir los argumentos de las subrutinas mediante
estructuras tipo COMMON. El programa consta de 36 bloques de COMMON que agrupan
las diversas variables de trabajo del programa de acuerdo a caracteristicas co-
munes o fines especificos.

Hagamos un analisis del esquema de la Fig. 3.12. Luego de la lectura

de datos, la subrutina INIC elabora las condiciones iniciales de la simulacion

para la cual necesita interactuar con las subrutinas CONTER, COLD, GIL y GELQ.
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Leer Datos

}

INIC
% <—] CONTER [
Imp. Cond. Inig
> - coLD -
CEXPL1
L < GIL —'—4
l Inc. Tiempo
1 +—<— GELQ > FERMI
CIMPLI -
#—"J ADLL - FPL
sl
< - Rep.
No $—=—1 FUSION
ENERGY
l 1 RSLT
PROD
‘T TSTEP
R.N, >
]
» '
GRAF
< No Fin Act. Variabl.

St
‘ Grabar

Flg. 3.12: esquema de funclonamlento del c8digo DELFIN-1D .



Sus funciones son las siguientes:

CONTER: calcula conductividadestérmicaiy potencial de Planck.

COLD: calcula la curva frfa del material.

GIL: calcula la ecuacibn de estado de los iones.

GELQ: calcula la contribucién térmica a la ecuacion de estado de los

electrones.
GELQ @ su vez utiliza la subrutina funcidén FERMI para el calculo de las funcio-
nes de Fermi-Dirac.

Una vez que el estado del cdlculo estd listo para comenzar la simu-
lacion, se imprimen las condiciones iniciales y se comienza el ciclo de avance
temporal. CEXPLI resuelve el esquema 3.68 para la evolucion de la grilla vy
calcula volumenes especificos y densidades. CIMPLI resuelve el esquema impli-
cito de lgs temperaturas en forma iterativa. €1 cdlculo de los coeficientes
del sistema 3.75 requiere la intervencidén de las subrutinas CONTER, COLD, GiL,
GELQ, ADLL, FUSION, RSLT, TSTEP, cuyas funciones son:

ADLL: calcula la absorcidén de la luz laser. En FPL se programa cl

pulso laser externo

FUSION: esta surutina tiene dos modos de operacidn en este caso cal-

cula reacciones de fusién y la deposicién de sus produclos.

RSLT: resuelve sistemas tridiagonales.

TSTEP: determina pasos  temporales.

A la salida de CIMPLI se controla si hay que repetir el paso temporal o no.
La repericion puede venir indicada desde TSTEP o bien desde la misma CIMPLI
debido a la no convergencia del calculo implicito. Si hay que repetir se retoma

al comienzo de CEXPLI con paso temporal reducidc. Si no hay repeticién CIMPLI



también calcula el esquema de las velocidades 3.69; ENERGY evalda la conserva-
Ccién de la energia y PROD el valor medio del producto densidad-radio ()3F2) del
combustible. Si hubo reacciones termonucleares. FUSION en su segundo modo de
operacion, calcula la cinética de la composicion del combustible.

Finalmente se imprime, si corresponde hacerlo, en parte desde el pro-
grama principal, y los graficos desde GRAF. La finalizacién de la simulacion se
decide en base a dos criterios alternativos: nimero maximo de pasos temporales
de integracidn o tiempo maximo permitido. En ambos casos antes de cortar la eje-
cucion se grava el estado de las variables necesarias para continuar el calculo,
si se lo desea,después de analizar los resultados de una corrida.

La ejecucion de este programa representa un problema de volumen de
calculo y no de memoria. Cabe mencionar en este sentido que el médulo ejecuta-
ble ocupa aproximadamente 227 Kbytes de memoria de acceso rapido y que los
tiempos de CPU empleados han oscilado entre 30 y 120 minutos por corrida depen-
diendo del caso, compilador y computadora utilizados. Las especificaciones de
casos concretos se haran en los capitulos IVy V que estan dedicados a la prescn-

tacion de los experimentos simulados en este trabajo.



CAPITULO IV

SIMULACION DE EXPERIENCIAS DE IRRADIACION
SOBRE BLANCOS PLANOS
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v SIMULACJION DE EXPERIENCIAS DE IRRADIACION SOBRE BLANCOS PLANOS

1v.1 Compresién dindmica inducida con pulsos laser de alta potencia

La tecnologia de produccidn de pulsos laser de alta potencia ha en-
contrado, desde hace unos pocos afios, un nuevo campo de aplicacion en el estu-
dio de 14 ecuacidn de estado para materia hipercomprimida. En efecto, la irra-
diacion de blancos planos con pulsos laser de alta potencia induce en el mismo

la propagacion de ondas de choque fuertes, que han demostrado tener“/‘ZII

[11-16,

tensidad comparable y aun mayor a las generadas por técnicas cxplosivas
28.30,56,121|

En estas experiencias se apunta el haz del laser sobre una de las
caras del blanco plano tratando de producir una mancha focal cuyas dimensiones
caracteristicas sean mucho mayores que el espesor de la tableta. Por lo tanto
la mayor parte del material se comprime debido al pasaje de un frente de cho-
que quc, en buena aproximacidén, puede ser considerado como plano. Esta confi-
guracion responde al caso de geometria plana esquematizado en la Fig. 3.9.
Simultancamente, si los efectos debidos a los electrones supratérmicos son im-
portantes el espesor debe ser suficiente como para daor lugar a la formacion del
frente de choque por deposicién de la energia de los mismos, pero no demasia-
do grande para evitar una atenuacion significativa de la onda de choque o la
violacidn de la hipotesis de simetria plana.

Una de las magnitudes mas importantes que se determina en estos expe-
rimentos es la velocidad de propagacidn de la onda de choque. pues a través de
|17.19.211.

ellas puede . ferirse el estado de compresién alcanzado Con este fin



Aluminio

10 -2
Q. -16.21x10 dy am
10 -2
Qs 197.95x10  dy am
10 =2
Qs -435,2x10 dy an
10 =2
Q -197.95x10 dy cm
10 -
Qs | 829.18x10  dy am 2
10 -
Q, | -450.69x10 dy cm 2
10 =2
Q. 5 72.92x10  dy am
9 6.
6 -1 -
b 33.x10 erg g 1 ox™1
o 518. erg g L °K 2
9 .5
-3
S 2.71 g am

Tabla 4.1




=100~

la superficie libre de los blancos se moldea en forma escalonada y su evolu-
cién temporal se sigue a través de fotografia ultra-répida con camaras de¢ barri-
do continuo (tipo "streak'). De esta forma utilizando la luminosidad propia
del material, producida por el calentamiento detrds de la onda de choque, s¢
‘puede determinar el tiempo empleado para recorrer una distancia conocida y es-
timar de esta forma la velocidad de propagacidn con una precision del orden del
15%. Cabe destacar que este tipo de mediciones se realiza con camaras de barri-
do continuo que poseen una resolucidon temporal del orden de los 10. ps.

En este capitulo presentamos los resultados obtenidos con el codigo
de simulacion numérica DELFIN-1D para algunos casos que son representativos
de los experimentos presentados en las referencias 17 a 21 con blancos planos
de aluminio. Para estos casos hemos utilizado la ecuacidn de estado expuesta
en el capitulo |1, expresiones 2.2 a 2.8 y 2.21 a 2.24, cuya parametrizaciodn

para el aluminio se da en la Tabla 4.1.

Iv.2 Optimizacion de)l método numérico en la simulacion de blancos planos

Los resultados obtenidos con las primeras corridas del codigo de si-
mulacion sobre casos de blancos planos, sugirieron una sencilla idca con miras
a optimizar la implementacién del método numérico. La idea parte de obscrvar
que mientras el frente de choque avanza hacia el interior del blanco existe
un sector del mismo comprendido entre la superficie libre y el frente de cho-
que donde el material perménece sin perturbar. Dicho en otras palabras, hay
un conjunto de celdas de la grilla de cdlculo comprendidas entre f=4 y
Y: LINT donde las variables son permanentemente calculadas a pesar de conocer-

se su valor de antemano, pues son representativas de una zona aun no alcanzada
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por el efecto perturbador de la onda de choque. Por este mismo motivo la con-
dicion de contornc para el flujo de calor expresada en el apartado 3.1.3 que se
debe aplicar sobre la celda { se satisface también automdticamente para las
celdas ubicadas a la derecha’ de esta, hasta la que se encuentra en Q=LINTY.

Esta caracteristica permite, mediante cambios menores dentro del pro-
grama, realizar el calculo solamente dentro de un sector de la grilla compren-
dido entre la celda con L=LINT | por el extremo izquierdo, y §-N | por el
derecho.De esta forma se puede optimizar el uso de la grilla, el nimero de
operaciones realizadas para avanzar un paso temporal y el tiempo de computo.
Sin embargo, cabe formularse dos importantes preguntas. En primer lugar, iquée
prescripcion podemos dar para que el programa estime el valor de %177, y en
segundo lugar, len qué medida esta forma de realizar el cdlculo puede alterar
lo estabilidad del mismo?

Para estimar el valor de LINT se computén las variaciones relativas
‘de las temperaturas electrdnica (Te), idnica ( T ) y de la densidad (§> )
al cabo de un paso de integracion, comenzando desde la celda con Q"V en di-
reccion al interior del blanco hasta detectar la primera de ellas en la cual
se satisface que el moédulo de la mayor de las tres diferencias relativas cae
por debajo de cierto nivel de tolerancia ( TOL). Desde esta se tiene en cuenta
un margen de precaucidon contando a su vez un cierto nimero mas de celdas
( LMAK) hacia la izquierda. El nimero de orden de esta celda es el valor que
se asigna a LINT .

Con respecto a la segunda pregunta resulta un poco arricsgado contes-
tarla "a priori', debido a la complejidad y no linealidad del cdlculo que se

tiene enfre manos. No obstante pareceria natural que si se elijen TOLy LI4F K
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de manera que LINT tenga un corrimiento suave y gradual desde algin valor ini-
cial hasta LINT=4 | a lo largo de tada la corrida, la estabilidad del cdlcu-
lo no tendria que verse seriamente afectada.

Las primeras corridas de prueba con este agregado demostraron la fac-
tibilidad de la idea expuesta y despejaron las dudas planteadas sobre la mis-
ma. Se han efectuado corridas con grilla completa y con grilla efectiva de cal-
culo de longitud variable sin detectarse diferencias significativas en los re-
sultados obtenidos para las variables integradas por el programa. Los valores ti-
picos de TOLy LMAR usados son: TOL~1077 LMAR™Y Do esta forma hemos logra-
do reducir el tiempo de cOmputo por corrida en un 50%, de manera que cada uno
de los casos que se presentan a continuacidon demandSé tipicamente unos 30 minu-
tos de CPU, siendo el programa comoilado conel compilador FORTRAN G de IBM,

corriendo en un sistema |BM 370/3032 y con una grilla de 60 a 70 celdas en

total.

v.3 Simulacion numérica de experiencias

En la Tabla 4.2 se detallan las caracteristicas de las expcriencias
cuya simulacidn numérica se presenta en este apartado.

Las Fiqgs. 4.1 y 4.2 muestran los graficos correspondientes a la po-
sicion de la onda de choque en funcidn del tiempo RS (t) obtenidos para los
casos 1y 2 de la Tabla 4.2. En el caso 1 (Fig. 4.1) no se observa atenuacion
de la onda de choque y los puntos pueden ser muy bien aproximados por una linea
recta. El ajuste por cuadrados minimos indica una diferencia porcentual menor
que el 1% por punto y un valor de pendiente, y por lo tanto de velocidad de pro-

pagacion de la onda de choque Rs , de 14.6 /ATWIMS . El cdlculo completo rea-
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lizado con dos valores distintos de limitador de flujo térmico f‘(.OS y -1).

no repercute en la propagacién &l frente de choque, indicando que el limite

superior impuesto al flujo térmico no tiene consecuencias significativas para
este valor de intensidad (3.2 x 10® W em?).

En el caso 2 (Fig. 4.2) la intensidad se ha incrementado a 8 x 10"
cm?y el espesor a 35',ﬂ7“ . El aumento del espesor nos permite observar clara-
mente un cfecto de atenuacidn en la onda de choque después del nanosegundo, que
no solo se manifiesta en la Fig. 4.2 sino también en los perfiles de presién
graficados en las Figs. 4.3 a 4.5. En este caso un ajuste de buena calidad se
logra mediante una expresidon cuadrdtica para ‘Qs(t). Los dos valores utilizados
para &: repercuten visiblemente en el grdfico de la Fig. 4.2. Si bien el aspec-
to de ambas curvas es el mismo, la obtenida con f = .05 esta desplazada hacia
la derecha respecto de la correspondiente a S = .1. Esto puede interpretarse
de la siguiente forma: durante la etapa de formacién de la onda de choque los
perfiles de temperatura producto de la deposicidn localizada de energia en las
adyacencias de ia superficie critica, alcanzan a ser le suficientemente abruptox
como para que el limitador de flujo térmico haga sentir su efecto. La difusion
de calor por conduccidon térmica hacia el interior del blanco es m3s lenta con
5 = .05 que con 5 = .1 y en consecuencia también lo es la compresién debida
al desplazamiento inicial del frente de ablacién. En consecuencia la onda de
choque tarda un poco mas en desprenderse en un caso que en el otro. Sin embargo
una vez que se ha formado y viaja por el interior de! blanco, su efecto de
compresion no refleja diferencias significativas.

tste mismo caso también se ha corrido con el efecto de los electrones

supratérmicos incluidos. El valor utilizado para O es .85, que es el mismo
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que se utiliza en el capitulo V para la simulacién de implosiones explosivas.
Los resultados obtenidos no se diferencian de la situacidén en que no se los
tiene vn cuenta (G = 1.), pues su baja temperatura de fuente ( Tu€ 2.5 kev),
para esta irradiancia vy longitud de onda, hace que su efecto sea desprecia-
ble.

Para obtener un valor representativo de la velocidad de propagacidn
del frente de choque en este caso, hemos tomado el valor medio temporal de

Qs(t) . usando el ajuste cuadratico mencionado anteriormente, calculado
entre los instantes 't =1.0MnS vy t = 1.5MS , que corresponden a la etapa
final del trayecto de la onda de choque, dentro del cual se realizan habitual-
mentce los determinaciones experimentales. Los valores obtenidos son ]5_8}&T&/W;5
si &= y 16.}17nfn5 si f = .05. La diferencia relativa porcentual entre
cllos es del 1.3%.

‘Las Figs. 4.3, b.b y 4.5 muestran los perfiles de presidn P , tem-
peratura | y densidadj3 para tres instantes de tiempo: t = 27h.hps , posterior
al momento en que el pulso alcanza su mdxima potencia {en t = 254.8ps ),

t = 830.6 pPs , posterior a la finalizacion del pulso laser (en t = 509.6 ps)
y-t = 1.606 'ns , cuando el frente de choque esti préximo a llegar a la super-
ficie libre del blanco. En todos los casos con | se indica la temperatura elec-
trénica T; o la iénica |, pues para todos los puntos graficados sus valores
son practicamente coincidentes.

En t = 830.6Ps se pueden observar valores de hasta 5.Mb en presidn
y 6.8 g cm® en densidad, o sea un factor de compresién de 2.5. En t - 1.606ms
hay valores de hasta 3.Mb en presién y 5.76 g cm> en densidad. Los perfiles

correspondientes al caso 1 no muestran efectos significativos de atenuacién
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y tienen valores representativos en presién de 2. a 2.3 Mb y en densidad de

2

5. a5.3gcm’

En todos los casos se verifica que la principal contribucién a la
presion es debido al efecto de la compresion del material, es decir la que
proviene de la curva fria PC (P) .

Los casos 1 y 2 son representativos de las experiencias presentadas
en las referencias 17, 18 y 19. En particular Trainor y colabc:)radores“8I indi-
can valores para és de (20. 12.))rwdms y para P de (6. +2.) Mb, en una situa-
cién como la del caso 2. En condiciones similares Veeser vy colaboradoreslw‘]9I
dan valores para QS de 16.0 y 17.6 y IS.B/HThﬁhS, obtenidos en tres disparos
distintos del Taser y adjudicando un error porcentual a cada uno de ellos del
orden del 15%, los cuales a su vez representan valores de 3. a 4. Mb para P.
Nuestros valores de 15.8 y leﬂW“th para hg y de 3 Mb para P (tomado como
valor representativo de lo que se medirfa experimentalmente) concuerdan muy
bien con los resultados de Veeser y colaboradores. Sin embargo los valores dc
‘Trainor y colaboradores nos resultan un poco elevados. En sus experimentos con

[21]

un laser de Nd Burnett y colaboradores publican conclusiones analogas. Sus
resultados experimentales sugieren un valor para Rs de 16pﬂﬂms en muy buena
concordancia con los de Veeser y colaboradores.

La Fig. 4.6 presenta los graficos para Rs(t)correspondientes a los
casos 3,4 y 5 de la Tabla 4.2. En estos casos los espesores de los blancos son
un poco mayores que en los anteriores, las intensidades de irradiacidén son com-
parables pero se utiliza un laser de CO,, o sea se ha incrementado la longitud
de onda en un factor 10. Esto hace que la dindmica que provoca 1o compresidn

del blanco tenga una naturaleza diferente con respecto a lade los casos an-

teriores.
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Fig. 4.5:
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posicion de la onda de choque (Rs) en funcion de! tiempo para los casos
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En efecto la densidad critica toma un valor muy bajo para una longitud de on-
da de lO.6)Lm (23.9x10° gem?) y rédpidamente se aleja del blanco con
la ablacién de los estratos de material mas externos, impidiendo de esta for-
ma un acoplamiento l3ser-plasma por bremsstrahlung inverso eficiente. Sin em-
bargo en esta longitud de onda la generaci6n de electrones supratérmicos por
absorcién resonante en la zona de la superficie critica es importante y su ele-
vada temperatura de fuente les permite penetrar en la zona densa depositando
su energia en formagradual. De esta manera se genera un perfil de temperatura
decreciente hacia el interior del blanco que a su vez induce un gradiente de
presiones que provoca la compresién del material. El rdpido e intenso desarro-
1lo de este proceso desemboca en el desprendimiento de un frente de choque que
avanza hacia la superficie libre del blanco.

Los casos 3 y U representan configuraciones experimentales del tipo

lzolh

de las utilizadas por Goldstone y colaboradores Las Fisgs. 4.7, 4.8 y 4.9
‘muestran los perfiles de P ,j) y'T. correspondientes al caso 4 .El instante
t - 873.3 ts es un poco anterior al pico de potencia del pulso léser que ocu-
rre en £ = 934.2 ps - La temperatura de fuente delos electrones supratérmicos
T; es aqui de 14.9 KeV. En este instante el frente de choque ha casi comple-
tado su elapa de formacidn. Se observa un escaldn en la presidén delante del
del salto principal asociado al frente de choque, lo cual refleja una estructu-
ra mas expandida del mismo, producto a su vez de una compresién no tan abrupta.
Notese también el perfil de temperatura suavemente decreciente hacia el inte-
rior del blanco. La presidn P alcanza a tomar valores de 2.7 Mb y la densidad

fo de 5.48 g cmv'. En estos casos el frente de choque se forma mis hacia el

interior del blanco y el frente de ablacién penetra mas adentro también. Ea la
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Fig. 4.7 por ejemplo, ya se ha ablado O.SJU"ldel espesor original de 50. st
de aluminio, el frente de ablacion se ubica a 463pm de la superficie libre del
blanco y la superficie critica se encuentra a mas de h30.ﬁvn de la misma.

El instante L = 2.23m5 es posterior a la finalizacién del pulso,
que ocurre en t =1.868<ns . Ya se han ablado 0.94m , el frente de ablacidn
se corrid a 38v#ﬂt y la superficie critica se ubica mas alla de los 0.2 crev .
Se observan presiones de hasta 2.8 Mb y densidades de 5.7 g cm” . Este valor
resulta un poco bajo frente al valor experimental de 5. Mb, pero es comparable
al resultado del cédigo de simulacidn LASNEX del Laboratorio de Los Alamos, que
predice un valor de 3.8 Mb.

La Fig. 4.9 nuestra la onda de rarefaccidn que se comienza a propagyar

hacia el interior del blanco, una vez que el frente de choque alcanza la super-

ficie libre del mismo.

1]

El caso 5 corresponde al experimento de Burnett vy colab()r.;'|dnrc:+5[2
.realizado con un laser de CO,. En este caso se ablan 2./L7ﬂ del material, se
alcanzan presiones de hasta 10. Mb y densidades de 8.8 g cm® . El frente de
choque se propaga con ung velocidad de 22.7/17nfn5 . Estos valores concuerdan
dentro de 15% en la velocidad y el 30% en la presién (que son las precisiones
usuales en estas medidas experimentales) con los valores de 13. Mb y 25,“1“/ni
publicadas por Burnett y colaboradores[2]].

Finalmente, queremos mencionar que en todos los casos la conservacién
de la cantidad de movimiento se satisface por debajo del 0.1% y la de la ener-

gia al orden del 5%, lo cual nos permite estimar cuantitativamente la calidad

y confiabilidad de nuestra integracién numérica.
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V. SIMULACION DE IMPLOSION DE BLANCOS ESFERICOS

En este capitulo presentaremos los resultados correspondientes a la
simulacion numérica de implosiones de blancos esféricos irradiados con pulsos
laser de alta potencia. El interés principal en este tipo de experimentos re-
side en su aplicacidn al problema de la fusién nuclear controlada por confina-
miento inercial.

De acuerdo a las caracteristicas del blanco y pulso laser utilizados,
las experiencias pueden agruparse dentro de dos conjuntos: las que operan en
el modo explosivo y las que operan en el modo ablativo. Hemos puesto particu-
lar ¢nfasis en la simulacién de casos explosivos. Estos constituyen la mayor
partce de los experimentos realizados hasta el presente y para ellos ha sido
disefado el modelo de calculo para deposicion de energia por pasaje de electro-

nes supratérmicos presentado en el capitulo 111,

V.1 Caracteristicas de las implosiones explusivas

La realizacion de experimentos de implosién que operan en el modo
explosivo ha sido el primer paso experimental hacia la fusion nuclear induci-
da con luz laser. Una gran cantidad de trabajo tedrico y experimental se ha

. . . . [122-131]) .
desarrollado para analizar e interpretar tales experiencias . Varias
razones justifican este hecho. Los blancos utilizados son cascaras esféricas
de vidrio de poco espesor (RIAR ~ 50 4 100, siendo R el radio de la céscara

y AR su espesor) rellenas con una mezcla gaseosa de Deuterio-Tritio (D-T) a

baja presion ()DDT'“ .001 g cm®), que son faciles de fabricary diagnosticar.
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Los pulsos de luz liser de alta potencia son de corta duracién (FWHM ~ 50-100.
Ps . siendo FWHM el ancho total del pulso a la mitad del pico de pﬁrencia),
no requieren otra conformacién temporal que la que usualmente se aproxima por
una Gaussiana y tienen intensidades de irradiacién sobre el blanco del orden

de 10" Wem 2, En estas condiciones se llega a depositar sobre el blanco hasta
10 49" (cantidad varios 6rdenes de magnitud superior a la energia interna espe-
cifica inicial) y se provoca un brusco incremento de entropia, lo cual resulta
en un fuerte calentamiento del combustible pero, también, en un bajo estado

de compresion final.

El desarrollo y las principales caracteristicas de las implosiones
explosivas pueden resumirse en los siguientes puntos:

a) El alto valor de la intensidad de irradiacién sobre el blanco, pro-
voca que parte de la energia se absorba mediante mecanismos de absorcion reso-
nante en la zona de ja superficie critica, con la correspondiente producciaon deo
abundantes electrones supratérmicos. Estos juegan un papel fundamental cn la
dinadmica posterior del blanco.

b) Los electrones supratérmicos producidos tienen libres caminos me-
dios comparables y alin superiores al espesor de vidrio, Por lo tanto pueden re-
correr todo este espesor calentando a los electrones frios o térmicos del mis-
mo, los cuales, debido a la altg densidad el material, rapidamente calientan
a los iones a través del intercambio colisional, También se produce cierto
grado de calentamiento en el D-T,

c) Este intenso, y practicamente instantaneo, calentamiento de la
masa de vidrio, provoca que la misma explote arrojando aproximadamente la ii-

tad de su masa hacia afuera y la otra mitad hacia adentro, De esta forma el
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impulsor de vidrio se descomprime significativamente durante el proceso de
compresian del D-T,

d) La masa de vidrio que implota, por efecto de la explosién de la
cascara esférica, comprime violentamente la masa gaseosa de D-T. Esto provo-
ca la generacidén de una onda de choque que converge hacia el centro, comprimien-
do el combustible y produciendo un fuerte incremento en laentropiadel mismo.
Por detras de la onda de choque continua su movimiento convergente la super-
ficie de separacion entre el vidrio y el D-T.

e) Al llegar al centro !a onda de choque, se produce una seric de
sucesivas reflexiones entre este punto y la interfase vidrio-D-T, que rapi-
damente se atenuan. La compresidn debida a este proceso y al movimiento conver-
gente de la superficie de separacidon vidrio-D-T, puede considerarse como apro-
ximadamente adiabatica.

.f) Los dos mecanismos hidrodinamicos mencionados en los puntos d) vy
e) calientan principalmente a los iones de combustible fusionable hasta Illevar-
los a temperaturas termonqcleares. Debido a que las densidades alcanzadas no son
demasiado altas, el intercambio colisional resulta ineficiente y, por lo tan-
to, los electrones se desacoplan de los iones manteniendo su temperatura por
debajo de la de aqueilios, adn en la situacion de madxima compresion.

g) Finalmente el incremento de presidn en el D-T, comprimido y calen-
tado, termina por frenar al impulsor de vidrio implotado alcanzandose de esta
forma la situacién de maxima compresidn (''stagnation point!). Las reacciones
termonucleares ocurren hasta que el D-T es enfriado por el efecto de la expan=-
sion y la conduccidn térmica.

En estas experiencias se suelen alcanzar temperaturas en el rango

de 1. a 8. KeV en el combustible. Pero, sistemdticamente, la densidad del mismo
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sélo alcanza un valor del orden de unas pocas veces la densidad del D-T liqui-
do normal (_f%b1fv.2 g cm>), o seaq un factor 100 de compresién con respectu o
las densidades iniciales habituales, Con estas condiciones se alcanzan a pro-

ducir hasta 10'° neutrones provenientes de reacciones de fusidn nuclear.

V.2 Simulacién de implosiones explosivas

tl modelo de cdlculo para la deposicion deenergia por miltiples pasa-
jes de electrones supratérmicos presentado en el capitulo |11, apartado 111.1.2,
no especifica el valor del parametro 6' . Recordemos que el modelo que utiliza-
mos para realizar la simulacion numérica trabaja en funcién de la energia total
absorbida, y que de la energia que alcanza a llegar a la superficie critica
sin ser absorbida por bremsstrahlung inverso en la corona, depositamos local-
mente una fraccioén G— (614 1) de la misma y el resto A~G se utiliza para
simular la absorcidon resonante, responsable de la produccidn de los electrones
“supratérmicos.

La idea para seleccionar el valor del parametro Q0 en nuestro modelo,
consiste en lograr la mejor reproducibilidad del comportamiento explosivo del
blanco,de los valores de compresidn, temperatura y producto densidad-radio del
combustible y también de la produccidn de neutrones, determinados experimental-
mente.

En la Tabia 5.1 se presentan cinco experimentos tipicos de tipo ex-
plosivo realizados con un l&ser de longitud de onda de 1.06 UM en diversos la-
boratorios, con distintos sistemas de iluminacion y que barren un rango bastan-
te amplio en energias de pulso, potencia promedio e intensidad de irradiacion.

Los anchos de pulso FWHM quedan comprendidos entre los 60. y 100. PS .,y los
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radios de las cascaras esféricas de vidrio entre 43. y 151,)5“\. El porcentaje
de energia absorbida fluctia entre wun 15, y un 30.%, Nétese que en los casos

L y 5 los radios (100. y 1513y1n) han sido significativamente aumentados res-
pecto de los casos 1,2 y 3 (4b., 43,3 y 56.5 AM ), para evitar que la inten-
sidad supere el valor de 10" uem ® . A partir de este valor de intensidad apro-
ximadamente, paraesta longitud de onda, comienzan a ser importantes otros efec-
tos no tenidos en cuenta en este modelo, como el de la fuerza ponderomolriz en
la zona de la superficie critica y el de los iones rapidos en la corona.

De acuerdo al criterio expresado anteriormente y trabajando sobre la
base de los cinco casos de la tabla 5.1, hemos determinado como valor mas apro-
piado para el parametro 6- en nuestro modelo el de .85. Esto significa que solo
un 15.% de la energfa que alcanza la superficie critica serd depositada por los
electrones supratérmicos en la zona densa comprendida entre ese lugar y la in-
terfase vidrio=D-T.

Los resultados obtenidos para los valores maximos de la densidad, tem-
peratura i6nica y producto densidad-radio del combustible, como asi también ja
cantidad de neutrones producidos en estos cinco casos, se presentan en la tabla
5.2 junto con los resultados experimentales.

La concordancia de los resultados de la simulacidon con los experimen-
tales es engeneral buena para Jos cinco casos. En la densidad resulta notable
como, a pesar de cambiar el pulso y el blanco, el resultado de la compresion
final es aproximadamente siempre el mismo, Esta similitud en el comportamiento
hidrodinamico del combustible es uma caracteristica bien definida de las im-
plosiones explosivas. En la temperatura se observa una tendencia creciente de
acuerdo a los valores de potencia e intensidad del pulso, siempre y cuando

la masa del blanco permanezca aproximadamente constante. A este incremento cn
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la temperatura estd asociado el incremento en la produccién de neutrones.

Los casos U y 5 sun los mis desfavorables en cuanto a la comparacién
del ndmero de neutrones. Nuestros resultados estin incrementados un factor
3.5 respecto de los experimentales. Sin embargo puede citarse a modo de refe-
rencia que el cédigo LILAC del Laboratory for Laser Energetics (LLE, Rochester),
en el cual se ha volcado un gran esfuerzo para desarrollar métodos de calculo
multigrupal para el transporte por electrones supratérmicos, da un valor incre-
mentado en un factor 2 para el nimero de neutrones, teniendo en cuenta incluso
que descuenta de la energia absorbida la fraccion que los iones rapidos se Ille-
van hacia la corona. Luego, aun en estos dos casos, nuestros resultados para
el nimero de neutrones no resultan desacertados.

En la Fig. 5.1 se presentan los distintos graficos que se obtienen pa-
ra la compresién del combustible fusionable del caso 1, obtenidos con diversos
valores dél parametro G. .Con 0 =1. se quitan los electrones supratérmicos
de la simulacidn, con lo que se pretende eliminar el comportamiento explosivo
del blanco. En estas condiciones el D-T se comprime hasta los 6.3 g cm’ y se
producen 5.1 x 10° neutrones. Las curvas de 0 = .85, .8y .7 son muy similares
entre si, pero a su vez se diferencian muy bien de la curva de G =1.. Cual-
quiera de ellas representa un comportamiento explosivo que se manifiesta a tra-
ves del fuerte incremento de presidon en las etapas iniciales de la compresion,
seguida de una compresion aproximadamente isoentrépica. Cuanto menor es el va-
lor de § tanto mas explosivo es el comportamiento vy por ende tanto menor es
la compresion final y tanto mayor es la temperatura final (y en consecuncia la
produccién de neutrones).

Resulta interesante hacer un andlisis mds detallad» de alguno de estos

casos. Para ello hemos elegido e) caso 3. Cualquiera de los otros tiene un
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Fig. 5.1: graficos de la presién (P ) vs. densidad (P ) para el combustible
simulaciones con ¢ = .7 (=—7) , .8 (-+--- ) , .85 ( )y 1. (===
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comportamiento cualitativamente similar. Este andlisis se realiza a través de
los siguientes pasos,

1- Compresion del combustible, andlisis comparativo con 0 =1.y
.85 (Fig. 5.2 y Tabla 5.3).

2- Evolucidén hidrodindmica del blanco, analisis comparativo con

G =1.y .85 (Fig. 5.3 y 5.4).

3- Precalentamiento y explosion del impulsor de vidrio en la ctapa
inicial de la evolucidn de) blanco, Comportamiento sin electrones supratéermi-
cos (Fig. 5.5 a 5.7).

L- Perfiles completos de temperaturas electrénica e ionica, presidon

y densidad, en algunos instantes significativos (Fig. 5.8 a 5.11).

1- En la Fig. 5.2 se muestran los gréficos de presién (P ) vs. densi-
dad (J) ) del combustible obtenidos con 0 - .85 y 1. . Estas curvas tienen entre
si las mismas diferencias cualitativas que las del caso 1 en la Fig. 5.1. La
de G- = .85 tiene un calentamiento inicial mads intenso que la de 6' = 1., esto
se refleja en un mayor valor de presidn para el mismo valor de densidad. Con

6' = 1., cuando la onda de choque ya ha llegado al centro,las temperaturas
electronica e io6nica en el D-T son .57 y 1.12 KeV respectivamente y se ha logra-

.85 son

do un factor 33 de compresién (P = .16 g cm?). Mientras que con 6'

de 1.12 y 2.2 KeV respectivamente y el factor de compresidn es 24 (G = .1 q

cm?).

Luego de este calentamiento inicial debido al pasaje de la onda de
choque principal, el combustible entra en una etapa de compresidn aproximada-
mente adiabatica. Sin embargo e) mayor incremento de entropia del caso explosi-

vo ( 0' = .85) hace que solo se logre un factor de compresién final de 74
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Fig. 5.2: graficos de la presién (P ) vs. densidad (R) para el combustit
simulaciones con ¢ = .85 (== y 1. (=== . También se muest
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(J) = .31 g cm ) con temperaturas electrénica e idnica de 1.9 y k.1 KeV res-
pectivamente, Mientras que con (;'= 1, se logra un estado final de un factor
714 en compresién ( 2 =3.g cm ®), temperaturas electrénica e idnica de 2.1

y 3.5 KeV respectivamente y una produccion de neutrones de 7.3 x 10° .

2- En las Figs. 5.3 y 5.4 se muestran los grificos de las posiciones
de algunos elementos de fluido en funcién del tiempo (1,2,3), de la onda de-
choque (RS ), frente de ablacién ( FA) y superficie critica (SC ). El ele-
mento de fluido cuya curva se indica con el nimero | pertenece a la superficie
de separacion entre el vidrio y el D-T. Entre el elemento de fluido asociado a
la curva 3 y el de la 1 estd comprendida en todo instante el 90% de la masa to-
tal del impulsor de vidrio y entre el de la curva 2 y el de la 1 la mitad de
la misma.

‘Los graficos de la Fig. 5.3, correspondiente a G - .85, y 5.4, co-
rrespondiente a (r.= 1., presentan diferencias muy significativas entre si. En
" efecto, podemos observar que las escalas de tiempo son distintas y que la que
transcurre mas rapido corresponde al caso explosivo (G = .85). En general se
observa un apartamiento mds simétrico de las curvas 1 y 3 respecto de la 2 en
esta situacién, lo cual esta asociado con la violenta expansion de la masa de
vidrio. En cambio, con G-= 1., el transporte de calor por conduccién no al-
canza a provocar ese calentamiento pr&cticamente uniforme en el vidrio y una
porcion de masa del impulsor que es implotada se mantiene relativamente fria
y alcanza a comprimirse significativamente., Por otro lado la Fid. 5.3 muestra
claramente que aproximadamente la mitad de la masa de vidrio es impulsada

hacia afuera.
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Fig. 5.3: graficos de la posicién de algunos elementos de fluido (1,2,3) , fr
superficie critica (SC) y onda de choque (Rs) en funcion del tiempc
con G = .85 . También se indica la posicion del pico de potencia ¢
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3- Las Figs. 5.5, 5.6 y 5,7 muestran los perfiles espaciales de la
presién (P ), densidad (P) y temperaturas electrdnica (Te ) e idnica (T5.)
para el vidrio en tres instantes de tiempo correspondientes a la etapa inicial
en la evolucidn del blanco. Para poder visualizar el efecto de la deposicion
de energia por electrones supratérmicos logrado con nuestro modelo, presenta-
mos simultaneamente los graficos correspondientes a G— = 85y 1..En los mis-
mos se indica la ubicacion de las coordenadas de posicion correspondientes a
los elementos de fluido asociados a las curvas 1 y 3 en las Figs. 5.3 y 5.4,

E1 efecto del calentamiento por electrones supratérmicos se ve cla-
ramente en los sucesivos perfiles de temperatura. Inicialmente (Fig. 4.5) el
comportamiento en ambos casos es relativamente parecido. Como consecuencia de
la ablacién de los estratos mds externos, se forma un pico de compresion ue
alcanza densidades del orden de 5. g em 2,

Sin embargo el efecto de los supratérmfcos se hace notar a través
de un precalentamiento del vidrio aun sin comprimir que alcanza temperaturas
del orden de .5 a 1. eV. En ambas sijtuaciones la masa ablada alcunza al 3.387
de la masa total. En este instante la temperatura de fuente de l@s supratérmi-
cos es T; = 2.4 KeV y la funcion de deposicidn G;(‘y,YT) estd trabajando con
un 7& = 5.16.

En la Fig. 5.6 el pico de compresién (~ 6, g cm®) comienza a de-
sarmarse por efecto del calentamiento de los supratérmicos, que levantan la
temperatura del vidrio hasta unos 10, eV, La masa ablada alcanzu al 107, la
temperatura 1; es de 4.4 KeV y el pardmetro Y1 es 3.08. Mientras tanto en el
blanco que evoluciona con (r;1. el pico de compresién continua incrementandose

(~9. gcm?®) y la masa ablada alcanza al 6.757.
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Fig. £.5: perfiles de presién (P ), densidad ( P ) y temperaturas electrénica [ To) e
iénica {Ti) para el impulsor de vidrio del caso 3 , con G =.85y G =1.
Tam' ién se indica la posicién del frente de atlacidn (FA) y de las coordenada:
tagrangianas entre las que queda contenida el ?1% de 'a masa de vidrio .
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En la Fig, 5.7 la temperatura del-vidriose ubica en el orden de los
100. eV pero simu!taneamente, por efecto de la expansibén, la densidad es del

3. En este instante la temperatura de fuente 1}1 vale 9.1 KeV,

orden de .6 g cm
el parametro 1?1.64 y el porcentaje de masa ablada es del 28.3%, En esta fi-
gura el efecto explosivo del impulsor de vidrio debido al calentamiento por

supratérmicos se hace evidente, En el caso que evoluciona con (; = 1. el pico

de compresién alcanza los 13.5 g cm?

y estd proximo a llegar a la interfase
vidrio-D-T. El porcentaje de masa ablada es del 13%,
En cualquiera de las tres figuras se nota que en la zona de plasna

menos denso las temperaturas electrénica e idnica se desacoplan entre si.

L- Para completarel anilisis del caso 3, en las figuras 5.8 a 5.11
se presentan los perfiles completos de presidon ( P ), densidad (), tempera-
turas electrénica e ibnica (-re ,1}_ ), ubicacion de la interfase D-T-vidrio,
frente de ablacidn { FA ) y superficie critica (SC ). Los instantes elegidos
son: 93.5 ps - representativo de la etapa inicial de compresidn del combustible,
132.P$ , instante previo al colapso del frente térmico, 153.[35 , colapso de
la onda de choque, y 180 Ps estado de maxima compresion del combustible
(""stagnation point'). En la tabla 5.3 se muestran los valores de las magnitudes
inherentes al estado termodinamico del combustible, deposicion por supratérmicos
en el vidrio y porcentaje de masa ablada en estos instantes.

En las Figs. 5.8 y 5.9 se puede observar claramente el avance del
frente térmico y la onda de choque hacia el centro del blanco. Se nota que el
primero viaja por delante del segundo, y colapsa unos 20, Ps antes. En la

Fig. 5.10 el colapso de la onda de choque provoca un pico en la densidad de
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15. g cm ®, unos instantes después de los 153.Ps . En la Fig, 5.11 el incre-
mento de presion del D-T termina por frenar al vidrio implotado, alcai.vandose
de esta manera la situacion de médxima compresidn. La coordenada de posicion
de la superficie de separacion vidrio-D-T se desplazé desde su posicion ini-
cial en 56.%”1n a 13.%”w;respecto del centro.

Obsérvese también que durante toda esta evolucidon el desacople en
temperatura entre los electrones e iones de la corona tiende a desaparecer, me-

diante la disminucion de la temperatura elctronica y el incremento de la ionica.

En conclusidon podemos afirmar que el método utilizado para «omputar
la deposicion de energia por pasaje de electrones supratérmicos nos permite si-
mular satisfactoriamente la implosidn de b]ancos esféricos que operan en el
modo explosivo.

Finalmente queremos mencionar que a modo de control de la integracion
numérica obtenida de nuestro modelo con el cédigo DELFIN-1D, en los casos 1 a §
de la tabla 5.1, la conservacion de la energia fue satisfecha con un error por-
centual inferior al .1%. Por otro lado cada uno de estos casos demando un tiem-
po de EPU tipico de 120 minutos en una computadora 1BM 370/158, corricendo bajo
CMS y con el programa compilado con el compilalador FORTRANH OPT (2) de IBM. Ca-
be destacar que la disminuci6n de tiempo de CI'U logrado al pasar del compilador
"standard'' FOTRAN G al compilador 'inteligente' FORTRAN H de 1BM, usado en la
opcion de optimizacién de tiempo de CPU, fue de solo un 10% (se tiene referencia
de programas en los que se logrd hasta un 50%). Este dato permite valorar el es-
fuerzo volcado en el desarrolio de un cddigo optimizado de‘gimulacién numérica,

tanto en el aspecto de los métodos numéricos como en el de la programacion.
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V.3 Simulacidn de implosiones ablativas

El siguiente paso experimental en implosiones esféricas orientado
hacia la fusidn nuclear controlada, ha consistido en tratar de incrementar
significativimente el estado de compresidn final del combustible. Este es un
requisito indispensable para lograr un quemado eficiente del combustible termo-
nuclear. Es decir para lograr el encendido de un frente termonuclear autosos-
tenido que consuma el combustible desde el centro hacia afuera|]-3|.

Para alcanzar los niveles de alta compresidn ( J3“'200. a 2000.

g cm ®, 1000 a 10000 veces la densidad del D-T liquido normal) que se estiman
necesarios, es imprescindible lograr una compresién lo mas isoentropica posi-
ble del combustible, para evitar que un incremento adicional y prematuro de

la presién frene este proceso antes de alcanzar los niveles de compresion de-
seados. Al presente estos requisitos aun no han sido satisfechos experimental-
mente. Uno de los resultados mas promisorios que se mencionan haber alcanzado
en este sentido, son los de compresiones en el orden de 100 veces la densidad
del D-T liquido normal (™ 20. g cm>?) en el Lawrence Livermore National Labo-
ratory, con el sistema SHIVA de iluminacidén de 20 haces y pulsos de 20. kJ de
energfalSI. Sin embargo la mayor parte de los resultados obtenidus y publicados
estan en una compresién del orden de 10 a 20 veces la densidgad del D-T liquido
normal (~~ 2, -10. g em?),

La obtencidn de altos valores de compresidon en la densidad final de
combustible requiere que el blanco irradiado opere en el modo ablativo. Esto
significa que la energia debe depositarse sobre los estratos mas externos del

tiismo, provocando una gradual ablacidn del material y como reaccion a este

proceso la compresion de los estratos interiores. Las primeras aproximaciones

fico de la presion (P ) vs. densidad (f2) para el D-T. De entrada se observa

una compresi6n inicial mucho menos violenta debido al pasaje de la onda de cho-
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a este modo de implosién se han logrado de dos formas distintas. En un caso se
incrementa ligeramente el espesor del impulsor de vidrio de los blancos uti-
lizados en las experiencias explosivas y a su vez se lo recubre de una capa
gruesa de plastico (v 5-1%#1&,“ab|ador“). De esta manera se pretende proteger
el vidrio del efecto de los electrones supratérmicos, pues se utilizan los mis-
mos tipos de pulso que en las experiencias explosivasls’]32—]3h‘]37]. Pueden
llegar a usarse también capas de materiales de alto 2 (por ejemplo orlo) para
aumentar el efecto de proteccidn frente a los electrones supratérmicos. En el
otro caso solo se incrementa el espesor de vidrio, pero se utilizan pulsos la-
ser mds largos (FWHM ~1MS§ ), de manera de trabajar con intensidades en el
rango de 10" a 10"*wWecm? . En esta situacidn, para el ldser de longitud de ondu

}L= 1.06)('m,(Nd), la temperatura de fuente TH de los electrones supratérmicos
cae por debajo del KeV aproximadamente y en consecuencia disminuye también la
penetraciéﬁ.

A modo de ejemplo hemos seleccionado para simular un experimento pro-
puesto y realizado en la referencia 135, que pertenece al segundo tipo de los
mencionados anteriormente. Se trata deunblanco tipo cdscara esférica de vidrio
de 70.)(n1 de radio, 2.%an de espesor, irradiado con un pulso laser de 1.06
fl’m de longitud de onda, 100. J de energia y 1.MS de duracién (potencia prome-
dio, .1TW, intensidad, 1.5 x 10'® Wem?). Su interior estd lleno de una mezcla
gaseosa-de D-T a baja presion. En la Fig. 5.2 se muestra el correspondiente gra-
fico de la presién (P ) vs. densidad () para el D-T. De entrada se observa
una compresi6n inicial mucho menos violenta debido al pasaje de la onda de cho-
que, lo que redunda en un menor calentamiento inicial. En general todo el pro-
ceso de compresion resulta mucho mas isoentropico con respecto a las otras dos
curvas del mismo gréfico. En la Fig, 5.12 se muestran los graficos de la posi-

cion de algunos elementos de fluido en funcién del tiempo. El indicado con el
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Fig. 5.12: graficos de la posicion de algunos elementos de fluido (1,2,3,4) , fr
(SC) y onda de choque (R_) en funcién del tiempo para el caso ablativ
de potencia del pulso laser .
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nimero 1 pertenece a la interfase vidrio-D-T. Entre el by el 1 estd contenida
el 99% de la masa total de vidrio, entre el 4y el 3 el 25% y entre el by 2
el 50%. Como se ve este grafico demuestra un comportamiento muy diferente con
respecto al explosivo de la Fig. 5.3. A lo largo de toda la implosion el fren-
te de ablacion (FA) penetra gradualmente en el impulsor de vidrio que perma-
nece relativamente frio (.1 -1, eV) mientras es implotado. El porcentaje de
masa totul ablada llega al 31%. En el combustible las temperaturas electronico
e idnica no se desacoplan y alcanzan un!valor maximo de .45 KeV. La densi-
dad llega hasta los 10. g cm ®, el producto densidad—radio.PR a b.3x 107" g
cm ® y el ndmero de neutrones es 1.6 x 10°, Los valores experimentales indican
un calcentamiento del D-T en el rango .1 -1. KeV, densidad maxima entre 6. y

8. gem?, J)RNS. x 10° g cm? y ndmero de neutrones 3. x 10°. También
hemos vuelto a simular el blanco ablativo de paredes gruesas recientemente

(1361

propuesto.por V.A.Pais obteniendo los mismos resultados (por ejemplo den-
sidad maxima D-T ~500. g cm ?) pero reduciendo el tiempo de CPU en un factor
4 (de 600 minutos a~ 150 minutos, en un sistema 1BM 370/3032). €Esta diferencia
en el tiempo de computo se debe esencialmente a la técnica numérica implicita
usada en nuestro cbdigo para las ecuaciones de las temperaturas-T; y-TH , en vez
de la explicita utilizada en el cédigo de V.A.Pais. En particular esta diferen-
cia se hace mds notable en la etapa final de la simulacidn, donde la degenera-
cion cudntica del D-T (debido a su alta compresién) produce valores muy pequenos
del tiempo de termalizacién electron-ion. El esquema explicito somete el paso
temporal a este tiempo.El implicito, en cambio, no. Por lo tanto puede avanzar
con mayor rapidez, es decir utilizando menor cantidad de pasos temporales para

unir los mismos instantes.
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Vi CONCLUSIONES Y POSIBLES LINEAS DE INVESTIGACION FUTURAS

Los resultados obtenidos en este trabajo de tesis constituyen una con-
tribucién a algunas areas de la fisica de la fusion por confinamiento inercial
y la astrofisica.

Nuestro modelo autoconsistente para calcular el estado de ionizacion
y las poblaciones y energias de niveles ligados en plasmas densos y calientes,
ha dado resultados satisfactorios al ser comparado con otros modelos mas ela-

(48]

borados como el de B.F.Rosznyai , Y ha puesto en evidencia los efectos de

la estructura de capas electrénica al ser comparado con el modelo de Thomas-

Fermi. Presentamos una interpretacidn y una deduccion fisicamente mds razona-
bles para el factor de despoblacién () que las brindadas por R.M.Morelﬁz’aoi.
el cual nos permite modelar adecuadamente el fendmeno de ionizacidon por presion
sin dejar -parametros librados a una determinacidn posterior. El algoritmo de-
sarrollado y utilizado para la solucidon de este modelo ha dado muestras de su
"solvencia al encarar, sin inconvenientes, calculos en situaciones de atomo ca-
si neutro, superando de esta forma serios y conocidos problemas de convergencia
numérica.

En el aspecto termodinamico resultan significativos los resultados ob-
tenidos para el calor especifico a volumen constante Cv , debido a la presencia
de la estructura discreta de niveles. Los picos en los graficos de c& en funcion
de la temperatura a densidad constante, figuras 2.15 y 2,16, son fiel reflejo
de un abrupto aumento en los grados de libertad del sistema debido a la ioniza-
cion. Este efecto se atenua con el incremento de densidad., Serfa muy intesante
en el futuro, poder comparar estos resultados con cdlculos de un modelo de

[49,50]

campo autoconsistente para §tomos inmersos en plasmas-densos , pues,
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en ausencia de datos experimentales, se cree que estos complejos modelos re-
presetan el mejor grado de aproximacidn a la realidad. Los resultados para la
ecuacion de estado pueden ser incluidos en el cédigo DELFIN-1D, en forma tabu-
lada (debido a razones de economia de tiempo de cémputo) asimilando de esta ma-
nera los efectos de ionizacidn parcial en el cédigo, que pueden tener consecuen-
cias significativas en compresiones ablativas, en las cuales no se alcanza tanta
temperatura en las etapas iniciales de la compresidén (a diferencia de las ex-
plosivas) y por lo tanto la ionizacién total pasa a ser unahipétesis demasiado
aproximada.

También han quedado las puertas abiertas para un mejor tratamiento de
la radiacidn, sobretodo en lo que hace a la proveniente de las transiciones li-
bre-ligado y ligado-ligado. Esta puede ser incluida, dentro de la aproximacidn
hidrodinamica, a través de una tercera ecuacién difusiva (similar a las de las
temperatufas electrénica e ibénica) para el gas de fotones. Para ello se requiere
la determinacidén de la opacidad del medio o, equivalentemente, el libre camino
medio fotdOnico. Una importante contribucidén a esta cantidad proviene de las
transiciones libre-ligado y ligado-ligado. El tratamiento detallado de la radia-
cion emitida, no solo tiene interés en cuanto a sus consecuencias en la evolu-
cién global del blanco, sino también en cuanto a la implementacion de las téc-
nicas de diagnosis mediante espectroscopia de la radiacion X de linea.

La hipétesis de equilibrio termodinamico local (LTE, asumida en todo
este trabajo) no permite el estudio de algunos procesos fueru del equilibrio,
que pueden tener especial importancia e interés en plasmas tenues (tipicamente
los de la corona), cuando estos son sometidos a cambios répidos en algunos
de sus pardmetros (por ejemplo, el brusco incremento de la temperatura electré-

nica producto de la deposicién de energia de un intenso pulso laser). Para
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s
tratar el problema de la cinética de ‘las distintas especies iénicas de un dado
elemento disponemos de un algoritmo, desarrollado en otra oportunidad|]u3l.

que es factible de ser acoplado al cédigo DELFIN-1D. Con este agregado, el mis-
mo podria ser utilizado para una simulacién mas detallada de los problcmas de
corona y, en general, para el estudio de la interaccion l3ser-plasma.

El esfuerzo volcado en el desarrollo de un cédigo de simulacion nu-
mérica optimizado para la fusidn por confinamiento inercial ha sido fructifero.
El cédigo DELFIN-1D ha dado pruebas de su realismo y rapidez a través de los
r;sultados presentados en los capitulos [Vy V. Tal cual estd puede sequir
siendo utilizado para estudiar la hidrodindmica y termodinamica de blancos
irradiodos con pulsos laser de alta potencia, que operan en el modo ablativo o
explosivo, o bien con haces de particulas cargadas, haciendo las corrcspon-
dientes modificaciones en las subrutinas que computan los mecanismos de ab-

sorcioén y'deposicién de la energia incidente[]h1”lh2].

También es posible
extender el codigo, mediante algunos cambios a su actual esquema de dcposicion
por pasaje de electrones supratérmicosf para simular blancos con estructura de
multicapas como los utilizados en los experimentos de las referencias 5, 132-
134 y 137.

El buen acuerdo del nimero de neutrones calculados con respecto al
valor experimental, es una caracteristica valiosa para un cédigo de simulacion
como al presentado aqui.Este resul;ado es, en buena medida, un fiel reflejo de
toda la fisica implementada en el mismo. Consecuencia directa de las cordicio-
nes ambientales logradas en el combustible durante la produccion de laos reac-
ciones de fusidn, y resultado final de la absorcién de la energia incidente

y la posterior evolucidén termodindmica e hidrodindmica que ésta induce en el

blanco. Podemos citar al respecto las diferencias obtenidas en los casos
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1y 3 presentados en el capitulo V, al realizar las simulaciones con electrones
supratérmicos ( G_ = .85) y sin ellos ( (r = 1.). Creemos que es Gtil expresar
en forma cuantitativa el grado de acuerdo en el ndmero de neutrones, obtenido
por nuestro cddigo, para los cinco casos explosivos simulados en el capitulo V.
Con este fin proponemos la siguiente expresion paraestimar el error relativo
porcentual € en la determinacidn del orden de magnitud del nimero de ncutro-

I 9°&.,(N2;yNiﬁp)

nes,

[
siendo hdj:1e| ndmero de neutrones de la simulacidn y eltdi: el resultado expe-
rimental. nplicando esta férmula a los casos mencionados obtenemos € -5
que es, eQidentemente, un buen resultado.

Resulta muy atractiva la idea de asimilar a nuestro cdédigo un trata-
miento para la deposicion no local (transporte) de la energia proveniente de los
productos cargados de las reacciones de fusién. En particular para las particu-
las alfa, resultantes de la fusion de los ndcleos de deuterio-tritio que, scgdn
se estima, serd el combustible utilizado en la primera generacién de recactores
de fusidn nuclear. Esto puede realizarse, aun dentro de la aproximacion hidro-
dindmica, utilizando el esquema difusivo desarrollado por el grupo del Labora-
torio de Frascatillhol. Esta inclusidén permitiria aplicar el cédigo en estudios

realistas de la ignicion del deuterio-tritio, pues las particulas alfa son los

agentes promotores de la propagacidn del frente de quemado termonuclear autosos-

tenido.
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Finalmente queremos sefalar que buena parte de los resuitados obte-
nidos durante la realizacion de este trabajo de tesis, han sido presentados
en las reuniones cientificas que se detallan en las referencias 144 a 146,

Resumiendo, podemos concluir que esta tesis aporta a nuestro medio
una herramienta bastante segura para el estudio y ulteriores desarrollos de la
fusion por confinamiento inercial, y abre diversas e interesantes lineas de

investigacion teéricas para el.futuro,

i " / O
/‘//[,‘ 1/ / CLL(,@M“
; /

/

Dr. Constantino Ferro Fontén Lic.fRobEFto Claudio Mancini

[
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APENDICE

En este apéndice exponemos el algoritmo de resolucidn de sistemas tri-
Jiagonales de ecuaciones, como el que se plantea en la expresion 3.75 del capi-
tulo I'tl,para calcular el avance temporal de las temperaturas electrbnica e
ionica.

Dado un sistema de ecuaciones del tipo,

(a.1)

con las condiciones
“L,/ﬁ;,é‘; >0y /3;>0(L+B‘; N L , (a.2)

siendo {Uj‘_)iéi\‘N} las componentes del vector de incégnitas.id;,/i;,ﬁ‘huisN}
las componentes de los tres vectores de coeficientes que definen la matriz del
sistema vy {5;,1$i$N} las componentes del vector de inhomogeneidades, deci-

mos, que el sistema es tridiagonal pues si lo reescribimos én notacion matricial

Be ~ Y4 oy $4
%2 A - ¥ @ L')z, 52,\

~ An-1 /3~-1 - Yh-a UN-4 gu-ﬂ

@ -dn PN UN/ $n
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la matriz asociada al sistema resulta tridiagonal, La condicibn a.2 significa

que la matriz es dominante diagonal (matriz convergente), lo cual garantiza
. P . : .. [88,117 ]

la estabilidad numérica del algoritmo que se desarrolla a continuacidn .

sean U, Y UL+4 dos componentes consecutivas del vector de incbgnitas

U,y , W otros dos vectores tales que

Ukr-’\)}U;‘u + W (a.3)

Si utilizamos esta relacion para U‘-Qy Uj, en una de las ecuaciones del sistema

a.l podemos poner,

- AL (W'qU_j, t+ U)"-4) +/34' UL - b’j, UL'H = cg_:,

de donde se puede deducir
_ fj. ULH + (§i +0iwi-4) .
(i - oz V%) (i = ki Vi-a)

A

Comparando con a.3 podemos obtener las siguientes relaciones de recurrencia para

determinar N y W}

R o (S5 85w )
(Pi - %iVia) ’ * (Pi-aiia)

que nos permiten calcular ‘\): y 0)'1 de manera creciente en {.
Para calcular N3 y W) podemos plantear la primera ecuacién del sistema

a.l y despejar

U4 Xlu‘*i

4 2 s g



-21h-

si comparamos con la relacién a.3 planteada con A = 1, identificamos

«\n:lli y W, = Y (a-5)

)
/

Las expresions a.4, a.5 y el conjunto de componentes de las vectores X, /—>

— Y

X\ y é nos. pemiten calcular todas las componentes de N v Wde la siguien-

te forma

.(f\f"u);)—v(ﬁf;,wz) —_— - c e —p ((\rN-uWN-‘l) e (M—N) Uf"‘) .

En particular cuando calculamos el par de componentes N-ésimas Ny y Wy se

obtiene

- (Sn + ey Wi-q)
(pN - O(Nﬂmq)

(\)’N =0 7 urN

.
pero si tenemos presente la relacidén a.3 evaluada en &4 = N, resulta que

Un = Wy

o sea que Wy coincide conel valor de la incégnita N-ésima Uy, . Luego cono-

cidos UNy los vectores t\_)’ y k_T se puede determinar el resto de las componen-

tes de gl aplicando, en forma decreciente en L . la relacién a.3 N-1 veces.
En conclusion la ejecucidn de este sencilluy eficiente algoritmo se

puede resumir en los siguientes tres pasos:
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T S
1) calcular (\)": — y U)"4= T; ‘

2) - X J-;‘M"_‘)con A'.aez,.--,N )
calcular nJ; = Y Ha (A0, NEY)
(i - o 05-4) femohinEy

3) U‘\):UJ"N y calcular Ui:l\)'iui_’q'f’u);" con L:N-%_._)‘ .
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