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CAPITULO I

INTRODUCCION



l. INTRODUCCION

I.1 Algunas consideraciones preliminares

Las reacciones exotérmicas que constituyen la mayor fuente de ener­

gía de nuestra civilización son reacciones de oxidación. Ellas dan cuenta del

90%del consumo primario de energía (datos de Argentina para el año 1980). El

resto es de orígen hídroeléctríco (que, a su vez, constituye un aprovechamien­

to solar) y, en magnitud creciente, de fuente nuclear (fisíón del uranio). En

la Tabla 1.1 presentamos las reacciones de oxidación más simples, con sus res­

pectívos calores de combustión en Kcal/mol.

Comocualquier otra reacción, la oxidación requiere una energia de

activación, o energia molecular necesaria para que se produzca la combinación

del oxígeno en el compuesto oxidado. Esta energía es típicamente un orden de

magnitud inferior al calordecombustión. En la práctica, la energia de acti­

vación es provista por un mecanismode ignición (chispa eléctrica, percutor,

etc.), que provee localmente una temperatura suficientemente elevada. La com­

bustión procede ulteriormente por acción del propio calor liberado.

A medida que los combustibles oxidables no renovables son consumidos,

aumenta la urgencia por fuentes alternativas de energía. Algunas estrategias

postulan intensificar el uso del carbón en sustitución de los hidrocarburos,

ya que sus reservas son mayores. Otras derivan hacia los alcoholes obtenidos

por fermentación (catálisis enzimática) de azúcares o almidones naturales.

Finalmente, se propone quemarhidrógeno obtenido por pírólisísc>electrólísis

del agua. Cualquiera sea el futuro de estas alternativaSJque ponen énfasis en

algún renglón de la tabla 1.1, siempre resulta interesante ahondar otros en­

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



Calor

Combustibles Oxidables de
Oaúnmtión

C ---—-— (Dz (gas) 94-1

H2 ----- HZO(líquido) 68.3

CH“ (metano) 212.8

CZHG (etano) 372.8

CH3OH (alcohol metílico) 173.7

CZHSOH (alcohol etílico) 326.7

(equivalencia :

Tabla 1.1

23.Kcal/mol=1.eV/molécula)



aprovechamiento de la radiación solar, en forma directa (conversión fotovol­

taica o térmica) o indirecta (hidroelectricidad, vientos), y la energia nuclear

de fisíón. Para esta última se requiere un isótopo pesado fisionable comoel

U-23S o el Pu-239. Los activadores de las reacciones de fisión son los neutro­

nes moderados (de baja energia). Comocada núcleo fisíonado produce 2-3 neu­

trones, es posible lograr la reacción en cadena autosostenida, a condición de

que el sistema sea suficientemente compacto para mantener un flujo neutróníco

adecuado.

Pero los núcleos livianos ofrecen otra alternativa, la fusión, que es

una auténtica |'combustión"anível nuclear. Estas reacciones son exotérmicas y

consisten en las formación de un núcleo más pesado a partir de núcleos livia­

nos comoprotones, deuterio, trítio (H-3), helio (He-3), litio (Li-6/7), boro

(B-ll), etc. En la Tabla 1.2 presentamos un conjunto de reacciones de fusión

de posible interés termonuclear. El “calor de combustión“ de estas reacciones

es millones de veces mayor que en la oxidación (varios MeV), aunque la energia

de activación es también cientos de miles de veces más elevada.

Atractíva por su alto rendimiento energético, asi comopor la relati­

va abundancia de los combustibles, la fusión se presenta limitada en sus posi­

bilidades prácticas debido al dificil logro de las condiciones ambientales de

su ignición, que requieren altisímas temperaturas ( 2, 5. KeV, según la reac­

ción), asi como una adecuada compactación del combustible para compensar las

pérdidas radíatívas (caracteristica compartida con los sistemas de fisión).

En las estrellas, gigantescos reactores de fusión, la compactación

es mantenida por la poderosa atracción gravitatoría,que es capaz de vencer la

resistencia a la opresión de los materiales. Para la producción de una “es­

trella de laboratorio“ no se puede contar con aceleraciones de origen gravita­

tivo, pero no está excluido que aceleraciones muysuperiores, del orden de



Reacciones de msión

D + D -—-I'
(50%)

T + p + 4.03 MEV

(50%)

3
He + n + 3.27 MeV

He+ n+ 17.6 MeV

He+ p+ 18.3 MeV

He + 2n + 11.3 MeV

(51%)
He+p+n+12.lMeV

(43%)
He + D + 14.3 MeV

He+ p+ 14.3 MeV

6p+Lí-—O 3
He + He + 4. MeV

7
p + Li -—->

(20%)

u
2He + 17.3 MeV

p + Li -———O
(80%)

7
Be + n - 1.6 MÉV

6
D + Li --—’>

4
2He + 22.4 MeV

11p+B—> q
3He + 8.7 MEV

6n+Li—> u
He + T + 4.8 MeV

Tabla 1.2



10” cm y” se puedan obtener mediante la violenta ablación de la superficie de

un blanco minúsculo, gracias al poder de concentrar energía en pequeños volú­

menesque tienen los láseres y aceleradores de particulas actuales.

En efecto, una de las tendencias que más se destacan en el avance

tecnológico es la posibilidad de concentrar energia en pequeños volúmenes du­

rante brevisimos intervalos: el haz de un láser de potencia puede depositar

más de lOMucmú en un pulso de .l-l. nanosegundo de duración. Presiones inmen­

sas, superiores al millón de atmósferas, pueden comprimir a esos pequeños blan­

cos y, si el proceso se mantiene razonablemente isoentrópico, se producirá

también un fuerte calentamiento en las etapas finales de la compresión que

puede dar lugar a la ignición. Este modode operación dentro del ámbito de la

fusión nuclear controlada se denomina: Fusión por Confinamiento Inercial, pues

es la propia inercia del combustible llevado a las condiciones de ignición,

la que hace que estas perduren durante un breve intervalo de tiempo.

Estos experimentos de ignición son objeto de intensa investigación,

teórica y experimental, porque es obvio que abririan paso a un nuevo dominio

del hombre sobre la naturaleza. Pero para llevarlos a cabo se necesita la

conjuncióndeconocimientos teóricos con las más modernas técnicas experimenta­

les, ya que poco es lo que se sabe acerca del comportamiento de la materia

en condiciones tan extremas (estado hipercomprimido).

l.2 La fisica de la fusión por confinamiento inercial

La problemática que genera el estudio de la materia en condiciones

de alta compresión y temperatura, es algo que habitualmente se asocia al trata­

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



lll
desde la publicación en el año 1972 del trabajo de Nuckolls y colaboradores

sobre la posibilidad de producir un quemadoeficiente y controlado de combus­

tible termonuclear mediante la implosión de esferas de material fusionable i­

rradíadas con pulsos de luz láser de alta potencia, el régimen de alta compre­

sión y temperatura se ha trasladado también, desde escenarios tan espectaculares

comopueden 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 humanoy económico en pos

de la fusión nuclear controlada por confinamiento inercial, en particular la

inducida por luz láser. Asi, en el año 197h, aparecen publicados dos importantes

trabajos: uno de revisión debido a Brueckner 8 Jornalz] y otro de estudio de

ignición debido a Fraley y colaboradores utilizando un complejo código de si­
[3]

mulación numérica Simultáneamente, los experimentos de implosión de blan­

cos esféricos de vidrio rellenados con una me2cla gaseosa de Deuterio-Trítio

(DT) mediante pulsos láser de alta potencia (KMSFusion lnc., Lawrence Livermore

National Laboratory) logran producir los primeros neutrones (106 -107) prove­

nientes de reacciones de fusión nuclear en este tipo de experiencias [a].

Casi diez años han pasado ya desde estos primeros logros teóricos 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 aún per­

manece pendiente el desafio de lograr experimentalmente las ansiadas condicio­

nes de ignición, que, para el caso del DT, exigen llevar el combustible a tem­

peraturas del orden de 5. KeV( "‘53. x106 °K) y a compresiones, expresadas

en términos del producto densidad-radio (j3R.), del orden de .5 gcm-2 (densi­

dades tïpicas en el orden de los 103 gcmq ). Cabe destacar que el producto

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

en los estudios de ignición, análogo al producto densidad-tiempo de confina­



namiento ( 7X2; , criterio de Lawson) en los experimentos de fusión por confi­

namiento magnético.

Todo este despliegue teórico, experimental y tecnológico no ha teni­

do como único reSultadC)queen la actualidad nos encontremos mejor preparados y

más cerca de lograr el objetivo tan deseado. En efecto, hoy podemosobservar

que la fusión por confinamiento inercial inducida con luz láser, ha traido

aparejadas una serie de consecuencias sumamentepositivas, quizás no previstas

originalmente, en diversas áreas de la fisica y en el desarrollo tecnológico.

Podemoscitar algunas de ellas. Los láseres pulsados de alta potencia de vi­

drio-neodimio (Nd, longitud de onda==l.06)Lfln—) cuentan hoy con exponentes ta­

les como el sistema OMEGAde iluminación de 2h haces del Laboratory for

[128](Universíty of Rochester, USA)o el sistema SHlVAde 20Laser Energetícs

haces del Lawrence Lívermore National Laboratory [51(USA), capaces de produ­

cir pulsos de 10. -100. TWde potencia, con energias de l. -lO. KJ y duración

de aproximadamente 100. ps.

De la idea inicial de realizar implosión de blancos esféricos se ha

desprendído la de írradiar blancos planos. Estos experimentos se utilizan para

estudiar la interacción láser-plasma y también para inducir compresión dinámi­

ca de blancos sólidos. Esto ültímo ayuda al estudio de la ecuación de estado

de materiales en condiciones de alta compresión y brinda una nueva técnica

experimental que ha permitido superar los logros de anteriores métodos explo­

sivos [17-21].

Los plasmas densos y calientes producidos mediante la irradiación de

blancos sólidos con pulsos láser de alta potencia, constituyen un nuevo y par­

ticular ambiente de trabajo para la fisica atómica. Problemas tales comoel es­

tado de ionizacíón (resultado del incremento de la temperatura o la compresiónL



la determinación de las poblaciones y energias de niveles ligados, la emisión

de lineas y el transporte radiativo despiertan la atracción de muchosgrupos

de investigación con intereses también en temas de astrofisica. En este aspec­
. 1
l6 l yto resultan muy ilustrativos los trabajos de revisión de B,F. Rozsnyal

R.M. More [62]. La simulación numérica, uno de los pilares de la fisica com­

putacional, tiene un excelente campode acción dentro de la fisica de la fu­

sión por confinamiento inercial. La diversidad y complejidad de los procesos

fisicos inherentes a la misma, hacen de aquella una herramienta prácticamente

indispensable en los estudios teóricos. Dentro de los métodos de diagnóstico

existe un tremendodesarrollo en los referidos a la utilización de la radia­

|111,125-127,132,137-139l_ción X de linea emitida por el plasma la ubicación

y la forma de la linea constituyen un fiel reflejo del entorno que rodea al

átomo emisor.Esteterreno ofrece un interesante campode acción para los eSpec­

troscopistas. Finalmente, queremos mencionar que la emisión de radiación X de

estos plasmas también puede utilizarse comofuente de rayos X de altísima re­

solución temporal para estudios estructurales de muestras quimicas y biológicas.

El objeto de este trabajo de tesis es estudiar algunas propiedades

termodinámicas básicas de la materia hipercomprimída, como la ecuación de esta­

do y el calor especifico, esenciales ambospara calcular la resistencia a la

compresión (que podria conspirar contra el fin deseado) y la absorción de

energia por la materia (su elevación de temperatura). Las propiedades de trans­

porte y relajación 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 cálculo hidrodinámíco. Este a su vez debe ser numéricamente simu­

lado, a fín de poder comparar en un contexto realista las hipótesis fisicas

con los datos empiricos, que forzosamente integran todas las fases de un pro­

ceso de muy corta duración.



Termodinámica, transporte e hidrodinámica 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 ecuación de estado es ütil, entre otras cosas, para la fisica de

los interiores planetaríos, ya que los grandes planetas tienen carozos fuerte­

mente comprimídos por la gravedad, aunque relativamente frios por la ausencia

de reacciones de fusión. Algunos detalles, excesivamente laboriosos y, l‘prima

facíe”, de secundaria importancia fueron dejados para otra ocasión, a saber:

la hidrodinámica de la radiación, aunque una extensión inmediata del cómputo

de niveles ypoblaciones autoconsístentes desarrollado en este trabajo serviría

para calcular las 0pacídades para grupos de frecuencia, la difusión de los

productos cargados de fusión, que tiene más que ver c0n el progreso de la igni­

ción 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 ablación, pero esto exigiria otro tipo de código hidrodinámico (bidímen­

síonal, a diferencia del unidimensional presentado en este trabajo) y facilida­

des de cómputo de mayor envergadura, sin que ello aporte nueva fisica al estu­

dio.

Si se tuvo en cuenta la anomalía 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 hidrodinámico importa simular su actuación, sin complicar

grandemente los términos de transporte. Este problema está vinculado a la li­

mitación del flujo térmico de Fourier en presencia de electrones muypenetran­

tes. Se ha llegado a resolver satisfactoriamente ambosproblemas.

A continuación hacemos una breve descripción del contenido de cada

capitulo. El capitulo II está dedicado al estudio de la íonización y ecuación
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de estado en el régimen de alta temperatura y presión. Luego de una breve re­

visión de los aspectos más significativos del comportamiento de la materia en

un rango muy amplio de temperatura y densidad, fijamos nuestra atención en

dos situaciones. En primer lugar seleccionamos una ecuación de estado apropia­

da para aplicarla en la simulación numérica de compresión dinámica de blancos

planos inducida por luz láser. En segundo lugar exponemos los aspectos más

fundamentales del gas de electrones de Fermi-Dirac y el modelo atómico estadis­

tico de Thomas-Fermi, y presentamos un modelo autoconsistente para determinar

estado de ionización, poblaciones y energias de niveles ligados. y propiedades

termodinámicas de la materia a alta temperatura y compresión. Se presenta tam­

bién, el algoritmo que hemosdesarrollado para resolverlo y que nos ha permi­

tido superar, eficientemente, los problemas de convergencia numérica citados

en la literatura para modelosde caracteristicas similares al nuestro.

i En el capitulo lll presentamos el modelo hidrodinámico para simular

blancos irradiados con pulsos láser de alta potencia. Hemospuesto especial

énfasis en desarrollar un esquemade cálculo para la deposición por pasaje de

electrones supratérmícos que representa una simplificación sustancial respecto

de los habituales esquemas multigrupales, teniendo en cuenta que el tiempo de

cómputo de estas simulaciones es un factor critico. Con el mismo interés he­

mos seleccionado los esquemas numéricos para Su solución y hemos escrito el

código de simulación numérica DELFlN-lD.

En el capitulo IV presentamos los resultados de la simulación de ex­

periencias de compresión dinámica de blancos planos de aluminio, con luz láser

de 1.06 (Nd) y 10.6 (C02) micrones de longitud de onda. Para estos casos se ha

implementadouna técnica de grilla de cálculo de longitud variable, que ha

permitido reducir los tiempos de cómputo en un factor 2. En estas simulaciones
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utilizamos la ecuación de estado seleccionada en el capítulo ll. Se realizan

comparaciones con resultados experimentales.

En el capitulo V presentamos los resultados de la simulación de ¡m­

plosíón de blancos esféricos de vidrio rellenos con material fusionable. irradia­

dos con pulsos láser de neodímío (Nd). En estos casos se pone en funcionamiento

toda la fisica presentada en el capítulo lll e implementadaen el código de si­

mulación numérica DELFlN-lD.Hemosprestado especial atención 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 parámetros. En todos estos casos el esquema de

deposición 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 calidad de su funcionamiento. Tambiénsesimula unpar'decasos ablativos.

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

bajo y se analizan las perspectivas y posibles líneas de investigación futuras.



CAPITULO II

IONIZACION Y ECUACION DE ESTADO EN EL REGIMEN

DE ALTA TEMPERATURA Y PRESION
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ll. IONIZACION Y ECUACION DE ESTADO EN EL REGIMEN DE ALTA TEMPERATURA

Y PRESION

lI.l Generalidades

Las primeras experiencias que se realizaron para determinar la ecua­

ción de estado de un material consistieron en compresiones estáticas[6_10].

Mediante estas experiencias se pueden determinar isotermas ("J A-300?K) y

alcanzar presiones del orden de 10r100.Kbar (l bar =.987 atm). Para superar

estos valores se debe recurrir a compresiones de tipo dinámico; o sea expe­

riencias en las cuales se trata de inducir en el material la propagación de

ondas de choque fuertes (generadas habitualmente por técnicas de impacto o

bien explosivas), las cuales comprimeny calientan el material alcanzándose

de esta manera presiones del orden de 100.Kbar-lanar. En algunos casos el

calentamiento (103 -104°K) que acompaña a la compresión detrás del frente de

choque es tal que el material se funde, pudiéndose estudiar de esta forma
[ll-16,26,56,121]la curva de fusión a alta presión Recientemente Se ha co­

menzadoa utilizar una nueva técnica para generar ondas de choque en experien­

cias de compresión dinámica. Esta consiste en la irradiación de blancos sóli­

dos planos con pulsos de luz láser de alta potencia, del mismo tipo de los

utilizados en la implosión de blancos esféricos de interés termonuclear. En

estas condiciones ha sido posible alcanzar presiones entre l. y 10.Mby tem­

peraturas del orden del electrón-voltio (l.eV==11605.°K)[‘7-2]].

Uno de los aspectos más interesantes de la compresión a valores de

presión por encima del Mbar, a baja temperatura, es el estudio de la transi­

ción sólido-molecular a sólido-metálico. A muyalta densidad es bien sabido
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que la red iónica cristaliza disminuyendo la energia Coulombiana. En particu­

lar este problema ha merecido especial atención en el caso del hidrógeno. En

efecto, el hidrógeno es uno de los elementos más abundantes en el universo y

el principal constituyente de los planetas más grandes de nuestro sistema so­

lar (Jüpiter, Saturno, Urano) debido a esto su estudio ha merecido particular

interés entre los astrofïsicos [15’22-2h]. Sin embargo el comportamiento a

alta densidad de los ísótopos del hidrógeno constituye ahora también un tema

de interés para los grupos que investigan la fusión termonuclear inducida con

luz láser [25’31], quienes preveen comprimir en unfuturo cercano, una mezcla
A";

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

do (ffiU{V.2 guía).

En la actualidad, para el estudio experimental de esta transición

se ha implementado una ingeniosa técnica de compresión ¡soentrópica por cam­

po magnético que permite superar el Mbar evitando el incremento de entropía

[32.33].propio de una onda de choque De acuerdo a los últimos resultados

teóricos y experimentales se estima que la transición a la fase metálica se

produce entre los 2. y h. Mbar a cero grado.

Para tener una idea global del comportamientC)dela 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 precisión posible. A valores moderados de

temperatura y densidad se tiene una estructura de tipo molecular que se puede

presentar en dos fases, liquida o sólida, de acuerdo a su ubicación respecto

de la curva de fusión. En esta zona los mejores resultados se han obtenido con

ajustes semiempiricos, tanto para la curva fria comopara las contribuciones



T+ GI
‘ ÍÉ efecms1/ altadensidad

H
- de

: correlacid% y temperaturaz /
' TF ———QSM

l/
. . .I ‘/¡omzaCIon ,/ ¡//
. . ., \dlsocnaCIon/ \

sólido molecular

ajustes semi-empíricos

curva de fusión

Ï¡¡. 2.1: esquemacualitativo que muestra los aspectos más significatívsa de
camportqmientc de la materia en el plano temperatura ('Ï ‘ , devni
dad (TL).
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térmicas Si nos desplazamos hacia la zona de alta densidad

se produce la transición al estado metálico, comose mencionó anteriormente.

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

de tipo estadístico (Thomas-Fermi, TF) en la aproximación de átomo promedio

[35-h6] )[h7]

[ha] [#9,50]_

cálculos de tipo Thomas-Fermi-Shell (TFS , Hartree-Fock-Slater

(HFS) , o bien cálculos de campo autoconsistente Estos modelos

computan la contribución electrónica a la ecuación de estado y se complemen­

tan con una contribución 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 iónico en plasmas densos ha sido

tratado recientemente con un formalismo estadistíco de “ensemble” gran ca­

[51,52].nónico Tambiénexiste un tratamiento de este aspecto dentro del con­

texto del modelo TF [66]. El aumento de temperatura a baja densidad provoca

la transición del estado liquido al gaseoso simultáneamente con la disocia­

ción de moléculas y ionización de los átomos. Finalmente lo que se obtiene

es un gas de particulas cargadas interactuantes entre si que puede ser tra­

tado con la teoría de Debye-Huckel, tendiéndose a alta temperatura al gas

ideal.

Hemoshecho hasta aqui una breve revisión y descripción de los as­

pectos más notables del problema de la ecuación de estado en un rango muy

amplio de temperatura y densidad. En este capitulo nos interesa profundizar

en las siguientes dos situaciones: el régimen sólido-liquido que puede alcan­

zar presiones del orden del Mbar y temperaturas del eV, tipico de las expe­

riencias de compresión dinámica 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 láser de alta potencia.
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En lo que sigue, utilizaremos la habitual descomposición de la

[531:ecuación de estado en sumade tres contribuciones la contribución fria,

la electrónica y la ióníca. Por ejemplo para la presión resulta

P(p.T)= R um Plan) +PE(PnT)

siendo JD la densidad, 1- la temperatura,’2(}» la curva fria del material

y F;¡(f%17 la contribución térmica de iones y electrones respectivamente.

ll.2 Compresiones dinámicas por onda de choque

Existe una linea de investigación soviética muyactiva en el tema
[13]

de compresión dinámica de sólidos , y en general en el estudio de la

ecuación 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 y A.N. Kolesnikovallzl

especialmente apropiadas para el estudio de compresión por onda de ch0que, que

nosotros aplicaremos más adelante en la simulación numérica de experiencias

de este tipo iniciadas con pulsos láser de alta potencia. Debemencionarse

que las ideas básicas de este tipo de ecuación de estado se pueden encontrar

también en las referencias 11, 13, 1h y 3h e incluso en los más recientes

trabajos de F.V. Grígor'ev y colaboradores orientados al estudio de la tran­
[28, 3o]sición metálica del hidrógeno
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Il.2 l Ajuste semiempïrico de la curva fria

El estado de equilibrio mecánico de un sólido a cero grado está

caracterizado por una compensación de las fuerzas de interacción entre los

átomos o moléculas de la ¡ed cristalina que lo componen. A este estado le

corresponde una cierta densidad fx o volumenespecifico \É l ALFb . Si

suponemosun medio ísótropo, para valores del volumen especifico \/ por enci­

ma de \k se rompeel balance de fuerzas existente obteniéndose una situa­

ción atractiva entre los endos de la red, que tiende a desaparecer si el

crecimiento de V es muygrande (V/V. >)1) . En la situación opuesta

('\¿/\¿ < 1 ) las fuerzas se vuelven fuertemente repulsivas, manifestando

la ímpenetrabílidad de las nubes electrónicas entre si. A modode ejemplo se

puede citar que la compresión de un sólido a dos veces el valor de su densi­

dad en condiciones normales requiere presiones de varios millones de atmós­

[su,'551_Feras

Este comportamiento de la materia a cero grado está descripto por

lo que se conoce comocurva fria del material o isoterma de cero grado Elf».

La energia potencial elástica Eïc se vincula con la curva fria FE a

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

expresión

a =-—:5° s

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

Pump.) =Riv=vo)=o
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o sea que corresponde a un minimode la energia potencial elástica del mate­

rial.

Noresulta fácil encontrar buenas expresiones analíticas para PC(J))
[A1, 53]

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

propone un ajuste del tipo:

R(5)= QSZBUS ebfl‘ ebao) ¡ (2.1)

-4/3

donde J = % , 9:1-5 y a, , bn, y bg son constantes que dependen
del material. Los errores de ajuste con esta expresión son del orden del 2%
. . _, _ . su
y empalma bien a alta compresnon con el comportamiento proporcnonal a 6‘

característico del modelo de Thomas-Fenmi.

[ll'l‘h3‘l] [28,30]Kormer colaboradores Grí or'ev colaboradoresY . 9 Y

[SS]y también Kalitkin y Govorukliena utilizan un ajuste más sencillo de ti­
4/3

po polinomial en potencias de 6 de la forma

N ¿.r4

BCS):2 aL 5 3 , (2-2)
¿:4

donde CL; es un conjunto de parámetros que dependen del material, que se

determinan ajustando propiedades del mismoa baja y alta compresiónl3q]. El

nümero de sumandos N oscila entre 4 y 7.

Ambasexpresiones, 2.1 y 2.2, se utilizan entre presión cero y 107

atmósferas aproximadamente; más allá de este valor se empalma con el compor­
_ Is , _ .,

tamiento 5 . En terminos de la compresnon 6 esto representa valores

entre l y 2 a 3 dependiendo del material que se trate.
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II 2.2 La contribución térmica

En las experiencias de compresión dinámica de sólidos, el incre­

mento de entropia asociado al pasaje de ondas de choque fuertes puede proveer

a la red iónica la suficiente cantidad de energía comopara que el material

quede en un estado liquido-gaseoso denso a alta presión. La ecuación de esta­

do que se utilice para estudiar estas experiencias debe ser lo suficientemen­

te versátíl COmOparapoder describir estados termodinámicos en los cuales

coexisten las fases sólida y gaseosa. Por ejemplo se tiene que contemplar la

reducción del calor especifico a volumen constante Cv de 3R (ley de

Dulong-Petít para un sólido) a 3/2R (característico de un estado gaseoso).

Kormery colaboradoresllzl resuelven este problema de una manera

práctica proponiendo una ecuación de estado que interpola entre las dos si­

tuaciones citadas anteriormente, utilizando comoparámetro de la interpola­

cíón la siguiente cantidad

Z(13.1')=R-É¿l 2 (2.3)
C

donde 9 es una constante empírica que depende del material, il es la
Z .constante de los gases, 1. la temperatura y Cc_ el cuadrado de la velocn­

dad del sonido que se deriva de la curva fria Fz(j» ,o sea

Z: ¿R (2.4)
Cc ¿P

Esta cantidad ¡a , que, como veremos más adelante, mide la desviación de las
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leyes que gobiernan el comportamiento de un sólido, puede interpretarse como

un cociente entre la contribución térmica a la velocidad del sonido y la con­

tribución fria. En función de EE se proponen las siguientes expresiones

para las contribuciones térmicas a la presión F; , la energia EH' y el ca­

lor especifico CV

4 + lPr RT a (2.5)

ET.(_Ï_IÉ_).% ‘RT , (2.6)

CV:¿un (4+z)"] ,

[57,58]donde X‘ es el coeficiente de Mie-Gruneissen de la teoria de sólidos

que se vincula con la curva fria a través de

—+
3 m- (2.8)¡8.a 1 611%1Cc

habitualmente ak toma valores comprendidos entre l.y 3" ParafiValores peque­

ños de E ( Z<<4 ) las expresiones (2.5) a (2.7) tienden a
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PT= 5rRT , (2-9)

ET=3RT (2.10)

CV=5R , (2.11)

que son las expresiones para un sólido de Debyecuando T»® , donde Q es

la temperatura de Debye que se vincula con la frecuencia máxima VM del

espectro de fonones de la red íóníca a través de

Q a “VM
Ka

; (2.12)

siendo h la constante de Planck y K5 la de 'Boltzmann. Por otro lado

entre Q y É existe la relación

Ú=Ït6 (2.13)ja

Si recordarnos que la presión total P y la energia total E son

papa +PT , (2.11»)

EzEC‘Í' ET , (2.15)

las ecuaciones 2.9 y 2.10 se pueden reducir a la siguiente forma
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(P‘Pc) =&P(E’Ec) ' (2-16)

que es justamente lo que se conoce como ecuación de estado de Míe-Gruneíssen,

usualmente utilizada para tratar materiales que soportan alta compresiónlsgl.

Para valores grandes de Z (2.»1 ) las expresiones (2.5) a (2.7)

tienden a

¡3T = JO'? T. l (2.17)

ET“ . (2.18)

(2.19)

que reconocemos como las expresiones para una gas ideal clásico.

La consistencia termodinámica de las expresiones (2.5) y (2.6)

queda garantizada porque seloueden deducir de la siguiente expresión para la

energia libre

F = 3RTEA[% (HEY/z] , (2.20)

que es la fórmula del sólido de Debye complementada con el término ü(’1+3)mï

El mismo incremento de la entropïa mencionado anteriormente hace

que en estas situaciones fácilmente se alcancen temperaturas del orden del

electrón-voltio (eV) detrás del frente de choque. Debido a esto resulta ne­

cesario tener en cuenta también la contribución térmica electrónica, para lo
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[12]
cual se propone

ET;=I%E , (2-21)

fr (2.22)

Cv:b ) (2‘23)

donde E) y /6. son constantes que dependen del material y 9' es el análogo
[60]electrónico del coeficiente de Hie-Gruneissen Este conjunto de expre­

siones persigue, en algún sentido, el mismoobjetivo que las expresiones

(2.5) a (2.7): interpolar entre dos situaciones límites. En efecto, si 1r»»b45

aakr , a-w ,
que corresponde a un gas de electrones clásico.

Enel extremoopuesto, si T<<

En—’%PTm , Cv-+FT ,

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

con la ecuación de Míe-Gruneíssen, la presión se toma de la forma

(2.2h)
PTe’ ngTe
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II.3 El régimen de alta temperatura y densidad

El tratamiento de la materia en condiciones de alta temperatura y

densidad de interés en astrofïsica y en la fusión por confinamiento inercial,

se realiza habitualmente con modelos aproximados de tipo estadístico. Varios

son los problemas de interés en este ámbito como por ejemplo el cálculo de la

ecuación de estado del material, las poblaciones de los niveles electrónicos

ligados, el estado de ¡onización, el análisis de los espectros de líneas, los

cálculos de opacidades y transporte radíativo, etc. Para una descripción de­
.[61]tallada puede consultarse los recientes trabajos de revisión de B.F. Rozsnyal

y R.M. Morelóz].

En este apartado nos dedicaremos al estudio de la contribución elec­

trónica a la ecuación de estado, el estado de ionizacíón y la determinación

de los niveles de energia electrónicos. Pondremosespecial interés en las con­

secuencias termodinámícas que provengan de trabajar con una estructura dis­

creta de niveles y en el modelado del fenómenode ionización por presión.

ll.3.l Gas de electrones de Fermí-Dírac

Dado un conjunto de A] electrones uniformemente distribuidos en

un recinto de volumen \/ a una temperatura ‘r , de acuerdo a los resultados

de la teoria del gas de electrones libres de Fermi-Dírac, la presión F) ,

energia interna E y calor especifico a volumenconstante Cv vienen dados

por

P = NKsT .Fs/¿(Ü J (2.25)V me
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= Á NKT EG") (2.26)
E 2' B F512(«9 i

(4) F. (x)C = í Fs¿a._i 3/2.
V 2. ° 2 EN) 2, fin“) 1 (2.27)

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

son las funciones de Fermí-Dírac, que están definidas por

w

4 (7-1d

EG =P(e) ex'“*+1x ’ (2'28)
o

donde rïf) es la función Gamma.Para su evaluación disponemos de los desa­

rrollos para -10 ¿a <1 y el programade cálculo para todo valor de o<

expuesto en las referencias 63 y 6h. El potencial de Planck. o(-se despeja,

mediante inversión de la función Fg&(d) utilizando el método de los aproxi­
,[65]mantes de Pade , a partir de la siguiente expresión

N a 52‘00 (2.29)
DB

donde ¡QB es la longitud de onda de De Broglie de los electrones

z

lm=(l\/Z'Íïmel<5T) l (230)

lt es la constante de Planck y The la masa del electrón.

Todas estas magnitudes termodinámicas pueden deducírse de manera
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consistente entre si, de la correspondiente expresión para la energia libre

F. del gas de Fermi-Dirac

F= E —TS = —NK3T.x + LA“) (un
3/200

Para tener idea de las principales caracteristicas del comporta­

miento de este modelo, en la Fig. 2.2 presentamos los gráficos tridimensio­

nales de P y CV , normalizados a sus valores comogas ideal clásico

( P‘: yCC: ), enfuncióndelatemperaturaTy
densidad numérica 1L ('n=N/V l.

Evidentementedístinguimos dos situaciones bien diferenciadas entre

si. En primer lugar sí la temperatura es suficientemente alta (tanto más alta

cuanto mayor es la densidad) los resultados coinciden con los de un gas ideal

clásico. En segundo lugar, si la temperatura es suficientemente baja (tanto

menos baja cuanto.mayor es la densidad) los fenómenos de degeneración cuánti­

cos se hacen presenteSy el comportamiento se aparta notoriamente del gas

ideal clásico. El parámetro de degeneración 3' . que se define a partir de

la expresión 2.29 de la siguiente forma

T-%.z_.a°°) .r. max) , (2.32)

nos permite diferenciar cuantitativamente estas dos situaciones e interpre­
. . . . . ’43

tarlas. En efecto, SI la distanCIa media entre particulas (V914 es mucho

mayor que la longitud de onda de De Broglie ).95 , los paquetes de onda

que representan a las mismasse diferencian bien entre si y, por lo tanto,

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



gráficos tridimensionales de la presión ( P ) y calor especifico a
volumen constante (CV) , normalizados a sus valores como gas ideal
clásico , para el gas de Fermi-Dirac en función de la temperatura
('T ) y la densidad (1x ) . La linea punteada indica la separación
de las zonas de valores positivos y negativos del potencial de Planc



-28­

:[DB 2> (\¿/N)”b , o sea cuando hay solapamiento de los paquetes de

onda (degeneración), el Principio de Exclusión de Pauli incrementa la re­

pulsíón entre los electrones, lo cual provoca un fuerte aumento en la presión

del sistema. En el calor especifico (:v la degeneración cuántica induce una

disminución monótona desde el valor 4,5NKB del gas clásico. Este efecto

se interpreta de la siguiente forma: en el gas degenerado sólo los electrones

de la superficie de la esfera de Fermí pueden absorver energia y contribuir

al calor especifico, el cual disminuye como KBT/EF , siendo GF la

energia de Fermi..

Por otro lado, de la inversión de F¿¡(“) en 2.32 se puede ver

- Sí ‘f 3'} entonces 0€ < o , gas degenerado.

- Sí Ï(_7 entonces .( >O , gas clásico.

‘En la Fíg. 2.2 la linea punteada indica la separación entre valores

de o( positivos y negativos.

Resulta ütil también deducir la expresión limite de la presión para

un caso de degeneración extrema. Para ello debemos tener en cuenta el siguien­

te comportamiento asíntótíco de las fE-(°‘)

lvl °'
FM ’

y -——D -oo

Fo-(7‘)_'

utilizando esto en 2.25 se puede obtener

P,
+12 (3113) HL)“ (2.33)

L
5"!“2

o 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 señaladas son también com­

portamientos asintóticos en los modelos más 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 ionízar el material.

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

- Si se incrementa la temperatura, se produce la ¡onízación por

temperatura.

- Si se incrementa la densidad, se produce ¡onízación por presión.

Los modelos que consideramos a continuación satisfacen las dos si­

tuaciones extremas anteriormente mencionadas y nos permitirán estudiar la

zona intermedia, caracterizada por un estado de ¡onízación parcial.

||.3.2 Modelossin estructura de capas

Los modelos estadísticos sin estructura de capas son aquellos que

describen la nube electrónica del átomo sin tener en cuenta la estructura dis­

creta de niveles de la misma. El punto de partida de éstos es el modelo de

Thomas - Fermí.

A) El modelo de Thomas-Fermi (TF)

El modelo atómico estadístico de Thomas-Fermi fue introducido

originalmente por L.H.Thomasy E.Fermí, entre los años 1926 y 1927, para des­

cribir la nube electrónica de átomos pesados la cual se caracteriza por su
[ho,hh]relativa uniformidad
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|36|
Luego fue generalizado por Feyman. Metropolis y Teller en el

año l9h9 para el caso de temperatura finita, con el objeto de utilizarlo en

el cálculo de la ecuación de estado en condiciones extremas de temperatura

y presión. Posteriormente en el año 1955 R.Latter[38] publicó los resultados

del primer estudio sistemático de propiedades termodinámicas con el modelo

TF extendido para temperaturas finitas, resuelto sin aproximaciones mediante

métodos de integración numérica.

En el modelo TF se supone que cada átomo de carga nuclear 25 ocupa

una celda atómica promedio esférica, de radio ‘20 ; vinculado con la densi­

dad numérica de iones 31 de acuerdo a

4 3TPo , (2.31»)
sq:­

esta hipótesis es comúndentro de los modelos de materia comprimida. Dentro

de esta celda esférica, en cuyo centro se ubica la carga nuclear, los EZ

electrones atómicos interactúan electrostátícamente con la carga nuclear y
Al

entre Sl, de maneraque la densidad que los representa y el
potencial electrostático \v?5) en el que están inmersos satisfacen la ecua­
ción de Poisson

V2V(>5)=4'ne/3(>.<) ) (2.35)

donde EE es el módulo de la carga del electrón. Se aSume también simetría
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esférica, por lo tanto

vu.) VM) ,

¡305) )

/\

jo (JL)

donde Jl es la coordenada radial en el sistema esférico.

En el modelo TF se provee una estimación sencilla para la densidad
A

electrónica JDCÏÜ , aplicando al gas de electrones la estadistica de Fermi­
A

Dírac en forma local. En base a esto se puede deducir que j3(fl) viene dado

por: 8 -/i

J8(JLl=%:-‘ Á+exF[[5(2:“c - eVUll-jk) pzlp ,
C)

done P es el impulso del electrón, {3"&;Ï- y/}L es el nivel de Fermi (ji-tg
que se vincula con el potencial de Planck o< a través de:

0<=‘F/“' (2.36)

Si recordamos la fórmula 2.28, que define las funciones de Fermi-Dírac E;(Y)

podemos poner

3/2.

fg(n>=É‘(¿%m)° En.(“‘QFVW) i (“7)

de neutralidad del sistema.

La deducción que hemos presentado del modelo TF es la más clásira
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esférica, por lo tanto

Vu) VM) ,

H
J

¡x

¡O (JL)¡3m

donde JL es la coordenada radial en el sistema esférico.

En el modelo TF se provee una estimación sencilla para la densidad
A

electrónica j3(30 , aplicando al gas de electrones la estadistica de Fermi­
A

Dirac en forma local. En base a esto se puede deducir que j3(fl) viene dado

por:

°° -1

fiüü=2iéllh {4+exF[P(2Ïne —eV(fl)-)L) P21); j
(D

done es el impulso del electrón, (3“'-’ y/}L es el nivel de Fermi (ji-igP KaT ’
que se vincula con el potencial de Planck o< a través de:

0< = ‘F/U- (2.36)

Sl recordamos la fórmula 2.28, que define las funciones de Fermí-Dirac EÉL(Y)

podemos poner

)

3/2.

Ígüt): ° Eh.(0“GFVW)» (2-37)



y transformar la ecuación de Poísson 2135 en la siguiente ecuación integrodi­

ferencial

2. , - c 3/

V \/(n,) F322(yx-¿[n/(11))¡ (2.38)

que se conoce como ecuación de Thomas-Fermi generalizada. Puede notarse la

similitud entre Ia expresión 2.37 y la 2.29, si a esta última se la inter­

preta localmente y se'reemplaza el argumento de la función de Fermi-Dirac

por 04 " 9/3 \/(ÏL) .
Las expresiones 2.37 y 2.38 se complementan con la condición de

neutralidad

Ro

¿HIS fiCJL)¡Lada = , (2.39)
O

y las siguientes condiciones de contorno

VOL) —> áe y dv - o
JZ-—t>0 d Jlng

La primera pone de manifiesto la presencia de la carga nuclear en

el centro de la celda atómica y la segunda es consistente con la condición

de neutralidad del sistema.

La deducción que hemos presentado del modelo TF es la más clásica,
[36.38,39.h2]

y, quizás, la más intuitiva . Sin embargo es posible deducir la

expresión 2.37 (y por ende la 2.38) a través del formalismo de la Funcional
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lho,hh,62,67]Densidad , que consiste en la implementación del siguiente prin­

cipio variacional: se postula una cierta funcional para la energía libre F;, A ...F
del sistema en términos de la densidad incognita f3 y se minimiza con res­

A

pecto a j? teniendo en cuenta las lígaduras que correspondan en cada caso con­

creto. En el caso particular del modelo TF la energía libre F: se construye

asumiendo la validez local de la fórmula 2.3i del gas de Fermi-Dirac más los

correspondientes términos de energía de interacción electrostátíca entre los

electronesycon la carga nuclear entre si. Por lo tantC)p0demosescribir para f­

A ’ .. | 3 A 3

F =-ir°*<e"“l°"+E1374? ¿el? Veo“- el? dex»

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

\/N “ 55€ /JÏa debido a la carga nuclear, de manera que el potencial electros­

tátíco total es V z V9 + VN . Esta funcional se debe minimizar con

respecto a variaciones en J? teniendo en cuenta que la cantidad total de

electrones debe permanecer constante e igual a 25 , o sea la ecuación 2.39.

Para hacer el cálculo del minimo conviene tener presente la expresión 2.29 del

gas de Fermí-Dírac interpretada localmente,

2 u A _ 2 i

, A
esta expresion nos da una relación biunïvoca entre la densidad M/Ü(Á) y la

función “¡(5) que, evidentemente, ya no representa el potencial de Planck del

gas de electrones atómicos, pero que permite hacer el cálculo de forma más

fácil. Escríbamos entonces la variación de la funcional F: , recordando que

dH
3%”: Jim) a
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5-1.- 93.4.." ¿a ¡3 J”
l gawfl(0(+E/IZ)S<XOLXJg-(H

_.-Z Al ,

¿«'0in - ¡{Sivgd'ofix,5/: ad‘

de la condición de ligadura se deduce

/ 3 > 9A 3

Jígdx=5 —>Jfi&x'dX=o ,
si sumamosesto a introduciendo el multiplicador de Lagrange 0< , conve­

nientemente dimensionado a través del factor f3 , podemosescribir
y —- A ‘ a , A 3

-Siíï‘;_¿(d'+uz)sdua‘x-S2.&Ljfi.ód'dx - diván“
A 34. d. Ï.So<'d.x=0 )

de 2.141 se puede deducir 73- ad.

_ I Fï/z
fi- ad' F3/2.

reemplazando en el cálculo de la variación y eliminando términos podemosobte­

ner

A | 3 .

213.1saw _ 95943wa + “fi/3 ¿a'd3x=0)ao" [5 Bd‘ 75 aoi'

de donde surge inmediatamente la condición de minimo
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o( (5):: CK-/e>e \/‘:5)

y finalmente reemplazando en 2.hl

A-¿.F(- 5)P’Aiaa/zd pevu’
A

obtenemos la misma expresión para j? que con el método anterior (ver ecuación

2.37) e identificamos al potencial de Planck con el multiplicador de Lagrange 0(.

Obviamente el éxito del método de la Funcional Densidad depende de

las hipótesis empleadas para la elección de la expresión para la funcional

F: en términos de la densidad ja . En ese sentido los dos métodos presenta­
dos aqui para deducir el modelo TF son equivalentes, pues ambos se respaldan

en la mismahipótesis fundamental: la validez local de las expresiones del

gas de Fermi-Dírac. Sin embargo el método de la Funcional Densidad describe

el modelo TF dentro de un contexto más apropiado para la introducción de pos­

teriores correcciones o modificaciones. Ademásdeja planteada desde un princi­

pio la expresión de la energia libre F: del modelo, la cual a su vez abre el

camino para un cálculo directo de propiedades termodinámicas. En este último

aspecto la expresión deducida para la energia libre f: del modelo TF por

M.K.Brachman[37] integrando la ecuación de Gíbbs-Helmholtz, es totalmente equi­

valente a la presentada en la fórmula 2.h0.
[38]

Según puede verse en los trabajos de R.Latter y Geiger y colabo­
[Liz]

radores la solución del problema integrodiferencíal autoconsístente que

plantea el modelo TF a través de las expresiones 2.37, 2.38 y 2.39. más las

condiciones de contorno anteriormente citadas, permite caICUlar todas las



propiedades termodinámicas de este modelo atómico estadístico sin estructura

de capas, ya seaa través de la derivación directa de la energia libre F. o con

razonamientos más laboriosos como, por ejemplo, el que permite demostrar el

Teorema de Vírial para el modelo TF,

Nosotros hemos elaborado numéricamente los resultados del modelo TF,

. . [liz] . .tabulados para cualquler ¡E por Gelger y colaboradores . A tal efecto utili­

zamos una subrutína de interpelación en dos dimensiones desarrolladas en base
. . . . . . .l [68]

a la formula cuadratica bivariada de interpolaCIon de Lagrange , comple­

mentada, en los casos de variaciones rápidas, con una subrutína de interpola­
., . .- . [69]cion basada en un algoritmo de func¡on racnonal .

En las Figs. 2.3 y 2.h se muestra el gráfico tridimensional de la

ionizacíón en función de la densidadP(10.3-IOJg cura) y la temperatura 1­

(10- lO4eV) para Aluminio (Z=lB., P9 2‘! 2.39 cm”). Se entiende por ioniza­

cíón el nümero promedio de electrones libres por átomo. Teniendo en cuenta que

en el modelo TF los electrones se comportan localmente como libres en el bor­

cb de la celda atómica (pues alli elcampo eléctrico vale cero) se determina

la ionización de la siguiente forma

tm ¡25 A (R)NF=T °P 0 o (2.142)

No podemosestablecer una comparación entre los resultados que se

muestran en las Figs. 2.3 y 2.4, y los correSpondientes para el gas de Fermi­

Dírac porque este es un modelo de ionización total, o sea FJF==EE para todo

13 y -1_ . Por lo tanto el modelo TF constituye nuestra primera solución

al problema del cálculo de la ionización en función de la temperatura y den­

sidad.
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Fig. 2.“: ¡dem Fig. 2.3 , pero VlSta
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Fig. 2.5: gráfico tridimensional de la presión (P) , normalizada a su

valor comogas ideal clásico , en función de ia temperatura (T )
y ia densidad (p ) para el modelo de Thomas-Fermi .



Fig. 2.6: ídem Fig. 2.5 , pero vista desde otra visual .

no
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En las Fígs. 2.3 y 2,h se distinguen claramente los dos tipos de

íonízación mencionados anteriormente: por temperatura y por presión. Entre

estas dos situaciones la carga nuclear hace prevalecer su efecto atractivo so­

bre los electrones y el átomo recombina disminuyendo asT su estado de íoníza­

ción. Los cambios son suaves y, comoera de esperar, no se refleja la presencia

de la estructura de capas de los niveles atómicos.

En las Fígs. 2.5 y 2.6 se muestran los resultados para el cáICulo

de la presión p , adimensionalizada de la misma manera que en el gas de

Fermi-Dirac. El gráfico de la presión F) está correlacionado con el de la

íonízación PJ; . En la zona de íonízación por temperatura los resultados

convergen al gas ideal clásico, en la zona de íonízación por presión los resul­

tados tienden al gas de electrones degenerados de FermivDirac. En la zona inter­

media la carga nuclear imponesu efecto atractivo yresta eficiencia al meca­

nismo de presión que los electrones ejercen sobre el contorno de la celda ató­

mica.

B) Correcciones al modelo TF

La primeras correcciones al modelo TF consistieron en la inclusión de

los efectos de la interacción de intercambio entre electJones dando origen de
[39,“hlesta forma al modelo de Thomas-Fermi-Dirac (TFD) Las consecuencias

de estas correcciones resultan ser tanto_más importantes cuanto más baja es

la temperatura. Asi, por ejemplo, las presiones, energias y entropias son del

orden de un hoz más bajas que las del modelo TF a 1- = lO. eV, un 10% a

1- = 100. eV y los resultados tienen diferencias prácticamente despreciables

a'í- = ¡000. eV [39]. Los valores de la curva fria del Modelo TFDson mejores
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[tn]
que las del modelo TF . Estos resultados pueden interpretarse desde el si­

guiente punto de vista: la inclusión del efecto de intercambio entre los elec­
. . . . . . lhhltrones introduce un potencial atractivo adICional entre los mismos .

Un inconveniente importante del modelo TF es que produce densidades
A 3/2 62

JD ¿”J divergentes en el origen como(i5/J1) l l, aün 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 solución del problema, especialmente en lo que se refiere a sus

consecuencias en la determinación de la presión, fueron publicados en el año
. . [kh] . .

1957 por D.A.Kirshnitz y se las conoce comocorreccuones por gradientes

de densídad, dando origen posteriormente a Io<ye sedenominó modelo de Thomas­

Fermi-Kirshnitz (TFK).

[#5,62] [70]
Recientemente R.M.More y F.Perrot han reelaborado el mode­

Io TF con las correcciones por intercambio, correlación y gradiente dentro del

_formalísmo de la funcional densidad, introduciendo lo que hoy en dia se conoce

como la versión más moderna y precisa del modelo TF: el modelo QSM(“Quantum­

Statistical-Model”). Entre otras cosas el modelo QSMmejora notablemente el

cálculo de la curva fria y la energia total del átomo, produce perfiles finitos

de fibfllen el origen y representa un buen esquema para su extensión relativista.

Más 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 TFDy QSMson más concordantes entre si que con res­

pecto al modelo TF, en particularuen el rango de temperaturas considerado

(10 -104eV),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 electrónicos fueron calculados por primera vez, dentro de los

modelos de materia comprimida, en el año 1968 por J. W‘ Zinklh7]. La idea

consistió esencialmente en resolver en fonma consistente el modelo TF y la

ecuación de Schródínger con el potencial del modelo TF (modelo Thomas-Fermi­

Shell, TFS). Si bien sus resultados constituyeron la primera aproximación 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 electrónicos.

La inclusión de la estructura de capas, dentro de un modelo de ma­

teria comprimida, puede inducir un comportamiento escalonado en la superfi­

cie de ionización. Tambiénesrazonable esperar que en el calor especifico

(:v se produzcan máximos locales, asociados a la ionización de una deter­

minada capa electrónica. Sin embargo no debe perderse de vista el efecto

atenuante que el incremento de la compresión del material puede tener sobre

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

Il.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 electrónicos dentro de un átomo. pero hemos

llamado la atención sobre las posibles consecuencias que los mismos pueden te­

ner en las propiedades termodinámicas, particularmente el calor e5pecifico CV .

Sin embargo la determinación 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 lanmteria densa y caliente, yal cálculo de lacorrespondiente

contribución a la opacidad por transiciones entre y hacia los niveles ligados.
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Estos temas forman parte de un conjunto más amplio que hoy en dia se conoce
[61]

comoPropiedades Radiativas de la materia densa y caliente

A) ModeloAutoconsistentegpara calcular las Poblaciones de los

Niveles bigados y el Estado de lonización

Nos interesa desarrollar un modelo que permita calcular las poblacio­

nes de los niveles electrónicos y el estado de ionizacíón, teniendo en cuen­

ta los dos mecanásmos de íonización: por temperatura y por presión. También nos

va a interesar inferir propiedades termodinámicas, para poder estimar cuanti­

tativamente el efecto de la estructura de capas. La idea es que el modelo sea

sencillo, pero que retenga las caracteristicas fisicas fundamentalesdel pro­

blema.

-Consideramos que el átomo ocupa una cavidad esférica de volumen \/

y radio F20 , función de la densidad del material tal cual lo expresa la fór­

mula 2.3h1

V=4ÏRÍ=__ — JD
3 ‘TL

F\WÏÏP
Si]x

donde j) es la densidad de masa del material, A su número másico y ’Yflp ,

la masa del protón. Dentro de esta cavidad esférica, en cuyo centro ubicamos la

carga nuclear ZZe. , coexisten en equilibrio termodinámico dos conjuntos de e­

lectrones: los libres y los ligados, en suficiente cantidad comopara neutrali­

zar ln carga nuclear, o sea



-h5_

N5 + “IF z Z I 2.143

donde Iqb es el nümero total de electrones ligados y PJF es el de libres. Esto

también significa que no hay flujo de particulas a través del volumen iónico

\/ , lo que si puede haber es flujo de energia. Los electrones libres, que

que se suponen repartidos uniformemente en el volumen \/ , satisfacen las re­

laciones deun gas de Fermi-Dirac. La ecuación 2.h3 representa una forma unïvoca

de determinar el estado de ionización

a diferencia de las distintas prescripciones que se pueden utilizar en los mo­
. [M6]delos sun estructura de capas .

Los electrones ligados se reparten en un número finito PV de nive­

les discretos. Cada nivel discreto tiene asociado un indice entero L y se

representa por los tres números cuánticos habituales “1L Q1 ¿,1 , un nú­
1’“

mero de ocupacnon hJ¿ , un nivel de energia t.¿ y una degeneración

gi: Záfifi’i . La cantidad de electrones ligados Ne se calcula en función

del conjunto de poblaciones {Nidi' J"'JN} , mediante

N

NB= Z NL W
LEAJ

La energia de cada nivel depende de Z y, a través de la ín­

teracción con los demás niveles, de todo el conjunto de poblaciones {rqu .
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Es habitual en la determinación de niveles de energia autoncosistentes repre­
¡I

sentar esto a través de un conjunto de constantes de apantallamiento {6:5 )

o bien de energias de interacción (2:9) entre electrones del nivel .k con el

C} [71-73]
Dada la naturaleza aproximada de este tratamiento no existe una

üníca fórmula para el cálculo de El . Nosotros en particular hemoselegido la
[74'75]prescripción de W.F.Huebner , porque permite calcular directamente tL¿

en función de los tres números cuánticos Wn_9¿}¡ (“subshell splitting“) y su
relativa precisión. De acuerdo con Huebner la energia de ligadura de los elec­

trones en iones, incluyendo el átomo neutro, en sus estados fundamental o exci­
Cn

tado, se puede obtener perturbandolasenergïas ESL del átomo neutro en su

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

turban con las siguientes expresiones

N

Eggïw Z (NíwLNJ) '59. I ,i,¿Q i (2.1.5)
¿La

2.
.. rn .

I:¡_= (tg +699) 'CiQ ) L>Q ¡ (¿46)

donde es el conjuntode poblacionesde interés, las poblaciones
del átomo cn su estado neutro y fundamental, Q es el máximo nivel poblado

en el estado fundamental y 8V son las energias de interacción ínterpoladas

de acuerdo al valor de ¡a y al conjunto {PJ¿}. La fórmula 2.h6 representa

una aproximación hidrogenoíde corregida por interacción con la última capa

llena del estado fundamental. Los datos necesarios de los cálculos de Hartree­
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Fock pueden ser consultados en las referencias 7h y 75 para 2€ desde l hasta

30 y en las referencias 76a 78 para el resto. En la Tabla 2.1 damos los datos

correspondíentesalaluminio (AL,Z=13) y al hierro (E, 2:26), elementos

que presentaremos más adelante a modo de ejemplo.

Los niveles de energia EF; son poblados de acuerdo a la estadisti­

ca de Fermi-Dirac

N¿ =3¡/ A+exp[[ó(-E¿+AE)+0(] ,AusN . (2.1.7)

La utilización de esta fórmula para calcular las poblaciones en es­

te modelo y en todos los otros que, independientemente de su complejidad, no

realizan un promedio estadístico canónico es lo que se conoce comoAproxima­

ción de AtomoPromedio y su razonable precisión en este tipo de modelos está

respaldada por una gran cantidad de cálculos en diferentes elementos [62].

En la expresión 2.h7 se ha incluido una corrección ¿Xi? al nivel de

energia [:1 por depresión del contínuo, o sea una disminución del cero de

la escala de la energia debido a la interacción con los electrones libres del

[791_medio y los iones vecinos Noexiste en la literatura una üníca expresión

para tener en cuenta esto,que podriamos catalogar comoun efecto de densidad
62 80 . .

l ’73’79' l. Nosotros la hemos tomado de la forma más Simple que consuste en

computarla comola energia electrostátíca por electrón, debido a una distribu­

ción uniforme de NF electrones en un volumen esférico V de radio Ro J

AE:m (2.108)
5



L %Q¿- EL NL LL L

1 151,2 117.0 2 15.65 .1203

2 251,2 9.821 2 2.927 .6200
.2

É 3 2131/2 6.437 2 3.067 .soos
D

2 4 2p3/2 6.437 4 2.973 .6005

5 351/2 .7868 2 .6968 2.5993

6 3p1/2 .4199 1 .5289 3.4339

1 151,2 522.8 2 31.79 .0591

2 251,2 63.93 2 6.739 .2685

3 2p1/2 54.89 2 7.734 .2361

4 2p3/2 54.89 4 7.491 .2361

É 5 351/2 8.378 2 2.202 .8184
¡ú

É 6 3p1/2 5.521 2 2.092 .8647

7 3p3/2 5.521 4 2 022 .8647

a 3d3/2 1.216 4 1.666 1.0848

9 3d5/2 1.216 2 1.673 1.0848

10 451,2 .5203 2 .5592 3.2416

(n (m) ('71) ( (m)
Tabla2.1: E¿),N¿y 5;“; pamAlyFe. EP}: ¿“estánen

(m
Rydbergs . Las Q"; son las energías de autointeracción
del ¿tam neutro . Los radios de los orbitales
están en unidades de radios de Bohr .

-148­
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Intimamente ligado con la depresión del continuo está el problema

de la ionización por presión. A medida que se incrementa la densidad jD los

niveles de radios orbitales la; más alejados del nücleo se ven fuertemente

alterados, y a medida que se acercan al contorno de la celda atómica van

transformándoSe gradualmente en bandas de energia. De la misma manera sus

funciones de onda dejan de estar bien localizadas en un átomo y el electrón

comienza a indhrsionar por los átomos vecinos terminando finalmente en los

niveles del continuo y su función de onda degenera en un frente de onda plano.

Una forma sencilla de reflejar este efecto es considerar una degeneración va­

riable del nivel, función de la densidad, que lo vaya despoblando a medida

que su radio orbitaliai se acerca al radio de la celda atómica Flo [72’80l

Unamanera natural de implementar esta idea consiste en calcular el factor

de penetración de la barrera de potencial entre átomos en la aproximación

WKB.En la Fig. 2.7 se muestra una aproximación parabólica a la barrera de

potencial Coulombiano entre átomos, y el esquema sobre el cual se realiza el

cálculo. De acuerdo a la aproximación WKBel factor de penetración F) de

barrera vale F

13:5 de' ,

donde K = "' E = Ef“) .

realizando la integración se obtiene

P = exp -’rr\iEÏ')Ro(l-X)° :8 ,



+
l

Aproximación parabólica : E¡ =E¡(n)(E/Ro) ,
2

É: Ro- R¡(n)

Fiq. 2.7: esquema ilustrativo de ia aproximación parabólica a la barrera
de potencial Coulombíanoentre átomos , utilizada para hacer el
cálculo del factor de penetración



2.9: en función de Xgráficos del factor de despoblación W
A cada nivel L de energia EÁ‘)le corre5ponde una curva dc­
terminada sobre la cual , dado el valor de
la WL La flecha sobre las curvas
creciente en ET) (niveles menos ligados) , que se correspon
de con el sentido creciente en XL (niveles localizados más­
cerca del contorno de la celda atómica)

x; , se calcu­
indica el sentido de­
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9'“)

RL ‘-' X100) i)(:
0

._(Tqcon
L en Rydbergs y l?o en unidades de radios de Bohr. En base a F) de­

finimos el factor de despoblación “o del nivel i-ésimo de acuerdo a

q) a (é); := 1'_ F); ¡ "l 5; 1 )
- 2.h

K? = %’L ’ C) J X; > 4 ( 9)

Este factor de despoblacíón w=‘e(x) tiene un perfil de tipo Gaus­

síano, que en X = l (o sea en el borde del átomo) empalma con cero en valor

y en derivada. En la Fíg. 2.8 mostramos algunas curvas que ejemplifican el

comportamiento de zNIL Debe notarse que para cada nivel corresponde una cur­

va de %9.distinta ya que la dispersión de la Gaussíana es proporcional a
(h) ‘V‘l

[Eïi ] . Esto indíca que la despoblación del nivel se produce en forma

gradual por dos motivos, que son consistentes entre si: cuanto más cerca es­

tá X del valor l (o sea cuanto más alejado está el orbital del núcleo),

tanto más se acerca el argumento de la exponencial a cero y por lo tanto Q9

también. Pero simultáneamente a medida que el orbital se aleja del núcleo

disminuye su energía de ligadura aumentando la dispersión de la Gaussíana,

con lo cual el t) decae más rápido.

R.M.More 62’80’83] ha propuesto para un modelode caracteristicas

similares basándose en un argumento de despoblación gradual del nivel, la

siguiente expresión para el factor de despoblación

Lp: 4/[A + (ax)b] ) (2.50)



-53­

donde a, y b son dos parámetros que se ajustan de manera que los resultados

concuerden lo mejor posible con los resultados para el estado de ionización

del modelo TF. Evidentemente nuestro resultado responde a las caracteristicas

generales de la fórmula 2.50, tiene en cuenta, aparte de la ubicación del

nivel, su energia y se puede deducir con argumentos fisicos razonables sin

dejar librado ningún parámetro a un ajuste posterior. En base a lo expuesto

podemosreescribir la expresión 2.ü7 de la siguiente manera

NJ; = (e; 8¿/{Á+GXF[/á(-E¿+AE)+O(] ,AéiéN . (2.51)

Finalmente para completar las ecuaciones del modelo reescribimos la

expresión 2.29 del gas de Fermí-Dírac para el conjunto de electrones libres PJF­

3 3/2.

NF: Cte Ro T F372(M (2.52)

Las ecuaciones 2.43, 2.4h, 2.h5, 2.h6, 2.h8, 2.h9, 2.51 y 2.52 son

las ecuaciones del modelo presentado y constituyen un problema autoconsistente

que implica la resolución 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 números de ocupación en sistemas como los des­

criptos por las ecuaciones 2.51, 2.h5 y 2;h6, especialmente cuando la cantidad

de electrones ligados pda es grande. Son frecuentes las oscilaciones numéricas
[71.72,8o]en los niveles cercanos al umbral de ionización Estos problemas
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pueden ser particularmente importantes en nuestro caso donde los niveles están

discretizados en función de los tres númeroscuánticos "1 fic} , a diferencia
[62,80]de otros modelos en los que sólo se tiene en cuenta el número cuánti­

co principal WI e incluso se pueden seleccionar los valores de los parámetros

CL y b en la fórmula 2.50 para favorecer la convergencia numérica.

Teniendo en cuenta estos antecedentes hemosdesarrollado un eficiente

algoritmo de cálculo, que nos ha permitido resolver numéricamente nuestro mo­

delo aün en situaciones de átomo 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 métodode sobre-relajación sucesiva utilizando un

vector de parámetros de relajación de componentes {QÏL,IS¡—SÏV}. En la Fíg.

2.9 se muestra un esquema del algoritmo. Se comienza con un conjunto {lQL} de

prueba y se itera sobre el sistemacalculaldode a una ecuación por vez. Una
' I _ ll

vez obtenido hJ¿ para seguir adelante se construye un promedio pesado PJL
o

en función de AL,AL_, y el parámetro 0); . Con este nuevo valor del nivel

i-ésímo se calcula DJS y se controla la condición hdb< ¡E . Sí se verifi­

ca, se determina PJF , luego OKpor inversión de Fíz(“) en 2.52 y se pasa al

nivel i.+ 4 con el conjunto {hJL} actualizado en el último nivel i-ésimo

calculado. Si la condición no se verifica esto indica que ese nivel tiende

a poblarse demasiado, por lo tanto despejamos CK a través de su población hdi

y energia Ei; y calculamos P4; en 2.52 con este o< . Calculamos PJE, por

diferencia y el nuevo hdi, en función del resto de los niveles. Finalmente

reducimos COL aCÜLflzpara retener la información de que ese nivel es sensi­

ble a poblarse excesivamente.

Para garantizar la convergencia se pide que todas las variaciones



-55­

{NL}

¿=4 ,1c=o

l
l N1; = “Ph ¿{OLEO I

V

[NÏ=(A-UJ¿)N¿+U>¿ NE

'i=l+1 NÏ‘N¿ No Ic=Ic+4

¡k Íl
PJL='PJ¡

NB-

" NF=Z- “° Ngzz ‘°" -«=jn(%"—4)-/s(-E¿+AE)
1

“‘H‘NF) ‘ L NF=ctePÏT3l2fïh<oo |

L=N Sl

4.

No [N¿=N3'ZN}]¿#1
SlW

Flg. 2.9: esquemadeï aïgorltmo desarrolïado para determinar los nlveles y las
poblaciones del modelo autocons¡stente . ConIC se Indlca el fndlce
de control de convergencia .
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relativas de los números de ocupación PJ; , al cabo de una iteración com­

pleta sobre todo el sistema de ecuaciones 2.51, estén por debajo de cierta

cota (típicamente 10.3) y que esto suceda por lo menos dos veces seguidas.

La cantidad de ¡teracíones globales sobre todo el sistema para alcanzar la

convergencia depende de los valores de densidad ¡0 y temperatura -r- del ca­

so, pero puede decirse que en los casos de convergencia más lenta (habitual­

mente a baja 1- y más aun si hay ionización por presión) están entre lO y

15. En otros casos el algoritmo converge en pocas ¡teracíones.

En las Tablas 2.2, 2.3 y 2.4 presentamos las poblaciones (iq; l,

niveles de energia (EL ), cantidad de electrones libres y ligados (NF y

P45 ) y el potencial de Planck (0‘) para el F; a T-= 100. e! y a jD =.785,

7.85 y ¡57. gcm‘3. La densidad normal del F; es Po= 7.85 gcm'a. En las mís­

mas tablas también Se han ubicado los correspondientes valores

publicados por B.F.Rozsnyai[h8] calculados con un modelo de tipo Hartree-Fock­

Slater relativista (HFS). Este modelo considera en forma simultánea y consis­

tente los electrones libres con un formalismo TFDy los ligados a través de

la ecuación de Schrüdinger en la aproximación 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 atómica,

para la solución de la parte radial de la función de onda del nivel. Los

supraïndí;es L. y L) se refieren a los extremos inferior y superior de la

banda de energia a50ciada al nivel. También se hace uso de la hipótesis de

Aproximación de Atomo Promedio.

Sicomparamos los resultados obtenidos con los de Rozsnyai, vemos

que hay muy buena concordancia en NF ,ÑJB y 0K . En el detalle de la estruc­



Fe26 , KJ= 100. eV ,p = .15)o .785 g an'3

J. m9} L9; N _ EL (RW
Aquí Ref. 48 Aquí (*) Ref. 48

1 151/2 1. 2. 2. -552.9 -546.9

2 251,2 1. 1.999 1.999 -89.4 -84.2

3 2p1/2 1. 1.998 1.996 -81.2 -76.4

4 2p3/2 1. 3.996 3.99 -81.4 -75.6

5 351/2 1. .634 .481 -24.7 -22.7

6 3p1/2 1. .512 .371 -22.s -2o.3

7 3p3/2 1. 1.034 .726 -22.6 -20.1

8 3d3/2 1. .561 .48 -17.o -16.5

9 385/2 1. .78 .717 -16.4 -16.4

10 451/2 .92 .074 .075 -7.03 -7.26

11 4p1/2 .76 .060 .066 -6.82 -6.34

12 4p3/2 .76 .120 .132 -6.82 -6.28

13 4d3/2 .76 .119 .110 -6.80 -4.92

14 4d5/2 .76 .179 .165 -6.80 -4.90

15 4f5/2 .76 .179 .140 -6.78 -3.68

16 4f7/2 .76 .238 .187 -6.78 -3.68

17 SSI/2 0. - .040 - -1.95

18 5p1/2 o. - .040 - -1.55

19 5p3/2 o. - .070 - -1.53
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.95

.94

.42

.42

N5 14.5 14.2 [AE (Ry) I 2.4

NF 11.5 11.8

(x 4.13 4.23

(*, estos valores incluyen la depreaí6n del continuo AE)

Tabla 2.2



26 ­
Fe , K3T= 100. eV ,P =fi= 7.85 g cm

3

. Q. y N3. “E1, (Ry)
J, 'n a! J.

Aqui Ref. 48 Aquí (*) Ref. 4a

1 151,2 1. 2. 2. -539.6 -532.o

2 251,2 1. 2. 1.999 -77.7 -71.5

3 2p 1. 1.999 1.997 -69.1 -63.7
1/2

4 2193/2 1. 3.998 3.994 -69.3 -62.7

5 351,2 1. 1.1 .851 -16.1 -13.o

6 3p1/2 .99 .926 .691 -13.5 -10.6

7 3p3/2 .99 1.87 1.361 -13.7 —1o.4

a - 353/2 .96 1.119 .929_ —8.06 -6.47

9 3d5/2 .96 1.595 1.389 -7.53 -6.44

10 4sL o - 971 - -1 071,2 . . .
L

11 4p1/2 o. - .044 - - .37

12 4pL o - osa — - 353/2 ° ' °

U
- 4 . - . - - .51/2 0 141 22

N5 16.6 16.5 LAE (ml 4.2 1

rJF 9.4 9.5

ok 1.99 2.08

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

Tabla 2.3
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(*, estos valores incluyen la depresión del continuo AE )

Tabla 2.4

26 ..

Fe ,KJ=100. eV,j>=20}>o=157.gcm3

_ E)L (Ry)
1. mi} ‘03.

Aqui Ref. 48 Aquí (*) Ref. 48

1 151,2 1. 2. 2. -520.4 -508.4

2 251/2 1. 2. 2. ‘65.5 “50.5

3 2p1/2 1. 2. 1.999 -57.2 -42.3

4 2p3/2 1. 4. 3.990 -57.1 -41.4

S 3sL1/2 .23 .442 .261 -4.43 -3.07

6 3pr/2 .10 .200 .002 -2.32 -0.19

7 3pÏS/2 .10 .400 .004 -2.16 -0.o7

11. 10.3 I 18.2
NB [AE (Rwl 1

15. 15.7N:
(x -2.02 -2.05
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tura discreta, los valores de Eï¡_ y DJ¡_ son buenos y las principales dife­

rencias surgen en los niveles más 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.

Hayalgunos trabajos que han tratado de evitar la hipótesis de

Aproximación de AtomoPromedio para resolver la Mecánica Estadistica de los

electrones en átomos inmersos en plasmas densos y calientes, mediante la rea­

lización de algún tipo de promedio estadístico canóníco o bien algo equiva­

lente. En este sentido podemoscitar el trabajo pionero de J.M.Green en el

año 196h [81] que desarrolló un formalismo de operadores para obtener expre­

siones simbólicas exactas de los números deocupación. También podemos mencio­
[82]nar el reciente trabajo de Grimaldi 8 Grimaldi-Lecourt basado en el

estudio de la distribución de probabilidad de las fluctuaciones en la pobla­

ción de un determinado nivel a partir de un valor inicial (obtenido de la

solución de la ecuación de Schródínger con un potencial autoconsístente en

la Aproximación de AtomoPromedio), teniendo en cuenta las fluctuaciones co­

rrelacionadas del resto de los niveles.

Resulta interesante entonces, realizar alguna comparación de nues­

tros resultados contra los de este tipo de trabajos. En la Fig. 2.10, por

ejemplo, hemos reproducido los gráficos de Grimaldi 8 Grimaldi-Lecourt [82]

para el estado de ionización y la población de algunos de los niveles ligados

del E; a densidad normal en función de la temperatura, que muestran los re­

sultados con la hipótesis de Modelo Atómíco Promedio y los obtenidos tenien­

do en cuenta las fluctuaciones correlacionadas de niveles. En los mismosgrá­

ficos hemos ubicado los resultados de nuestro cálculo, que, comose puede
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apreciar, se ubican entre los otros dos, acercándose a medida que baja la

temperatura a los de fluctuaciones correlacionadasi Podemosconcluir que nues­

tros resultados son satisfactorios y que el detallado esquemade energias de

interacción utilizado para calcular los niveles de energia (en función de los

tres números cuánticos W|Q} ) pone de manifiesto, en alguna medida, la corre­
lación entre poblaciones provocada por la interacción entre electrones.

En las Fig. 2.11 y 2.12 mostramos la superficie de ionización para

/\L en un rango amplio de temperatura y densidad (J? : 10-3- 1039 cnífl ,

1- : iÓ-lO4 eV). Esta visión global de la mismapermite visualizar clara­

mente los efectos de la estructura de capas, si se la compara con su homóloga

del modelo TF (Fig. 2.3 y 2.h) . Se puede observar que la estructura de nive­

les discretos introduce un comportamiento escalonado en la ionización por tem­

peratura. que se atenua con el incremento de la densidad. La ionización por

presión presenta un comportamientode caracteristicas semejantes, pero más

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 evolución del com­

portamiento de la ionización por temperatura para tres valores de la densidad

(10", L, 103 gcnfa). La estructura de capas induce un comportamiento relati­

vo oscilante respecto del modeloTFen 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 recombinación, donde la estructura discreta de

niveles provoca diferencias más importantes.

Finalmente queremos mencionar que el modeloudeionización presentado

aqui tiene caracteristicas similares al propuesto por R.M.More[62’80’83],

del cual nos separan principalmente los siguientes aspectos

l- Se considera el conjunto completo de números cuánticos'nflá para
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Fig. 2.2: ionización (NF,a) y población de niveles ligados (NL,b) en
función de ia temperatura T para el hierro (Fe) a densidad
normal P =Po. Resultados de Grimaldi y Grimaldi-Leccurt (
ref. 82) con (——-) y sin (-a—) Aproximación de Atomo Pronwdio ,
y nuestros resultados (----) .
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para representar cada nivel discreto (“subshell-splittíng“).

. ., r .
Se usa un esquema más elaborado de energias de InteraCCIon ¿:tá

para calcular las energías de ligadura E:¿_

Proponemosuna interpretación razonable para el factor de despo­

blación ï9 que nos permite calcularlo sin dejar parámetros li­

brados a una determinación posterior.

Obtenemosuna función de aspecto apropiado.

Hemosdesarrollado un eficiente algoritmo de cálculo, que permí­

te extender el modelo hasta situaciones de alto grado de recom­

bínación.

Determinación de Magnitudes Termodinámicas

La deducción de las magnitudes termodinámicas de interés en el mo­

delo de íonizacíón que hemos presentado se puede realizar a través de una ex­

presión para la energia libre total del sistema Fïr , que resulte consisten­

te con las hipótesis del modelo. Para ello proponemos

Er=FI+E=*’AF-Dc (2.53)

siendo Fi la contribución de los ’45 electrones ligados en los Pd niveles

discretos del ión,F; la de los P4P electrones libres (fórmula 2.3i) y

Nic la debida a la corrección por depresión del contínuo. Las expresiones

que utilizamos son

F1

N¿=

EI- TSI

D; 5'; j L=4.__

1 (2.5“)

(2.55)
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N _

¿Él «62) DL fill/uf; + (4'Í¿)LW(“ÏL) ) (2.56)

)

(2.57)

Hemosintroducido la fracción de ocupación si del nivel i-ésímo de manera

que su población PQ; se escribe comoel producto de 55_ con [)¿', que es

la degeneración ( Dj, = (9418;). SI y EI representan la entropía y ener­
gia del ión respectivamente. Con el tipo de esquemautilizado para calcular

las energias de ligadura Ej, , la energia EI debe ser una función del con­

junto de númerosde ocupación {NL JL =l¡...N} y de un conjunto de pará­

metros, entre los que podemoscitar las energias de interacción Eïñ} . la
carga nuclear 25 , etc. No debe pensarse que EïI es simplemente la suma so­

bre todos los niveles de la energia de ligadura por electrón E;¿, por la po­
N

blacíón PÚL del nivel ( :E:IE¡Ï¿D¿), pues esto conduce a contar dos veces la- w
contribución a t.I proveniente de la energia de interacción entre electro­

nesl62’83]. Sin embargo es importante que entre ESI y la energía del nivel

i-ésimo Eï¿ se verifique la siguiente relación de consistencia

'_9_EI=E
9N¿

que se puede interpretar como el equivalente del teorema de Koopman,de uso
IBA]habitual en el cálculo de estructura atómica . Por otro lado la condición

L (2.58)

2.58 es también importante para poder justificar las deducciones termodinámi­

cas que haremos más adelante. Queremosdestacar también que no resulta fácil,
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con el esquema de cálculo elegido en nuestro caso para las energias de liga­

F. . [7%75] .. . _dura _L (ecuacnones 2.h5 y 2.h6 ), la deduccion de la correspondnen

te expresión para EÉI . Noobstante esto no respresentará un obstáculo para

el cálculo de las funciones termodinámicas que nos interesan: la presión i)

y el calor especifico (3V

Para especificar las fracciones de ocupación Í}_ procedemos en forma

análoga al Método de la Funcional Densidad, o sea pedimos que en el estado de

equilibrio termodinámico las fracciones SL mínimicen la energia libre F; a

temperatura y volumenconstantes,

(2.59)QFT aE+9FF+ MEC: o
95;, 35;. 85- 951.

A,

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

SÍ; = 9_EI_ T3_5I
95; 95;, QSLa

se calcula en forma directa a partir de 2.56

95;, o

4

Ex
la derivada E>s se reescríbe usando la condición de consistencia paraL

El 2.58

ngï; :: ‘ l!¿ E;¿
85p.

Para el segundo término derivamos por partes
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_—_— _ .

pero el nivel de Fermi /}l es por definición [/4 z éïÏÏL , luegode

UF; 2% ¿NF85; Óíi
sí ahora recordamos las relaciones 2.h3 y 2.hh podemos poner

as;­
-; 711.0;

Finalmente para el tercer término tenemos

aAECZQAngfi = AE b;
QSL aN; aái

. . . .- .. ,AL ,donde hemos Introduc¡do la definICIon de la correCCion te»! en la enerqia

por depresión del contínuo

I ‘. L ¿a

A 1:: JDEc 3 Pl." e4\ l. ——__ = ——' “"‘__ i
¿NF 5 ¡20

resultado que, por supuesto. coincide con el de la ecuación 2.h8. Si sumamos

las tres contribuciones obtenemos

"í;

de donde se deduce inmediatamente

-[lfïi " KBÏ_D1LV\' A.)—kt Di + DL : O ) (2.60)
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-Á

5- = A+ expL/b(-É¿+AÉ)+0<L

Concluimos entonces, que la expresión 2.53 propuesta para la ener­

gia libre total Fí- es consistente con las hipótesis del modelo, teniendo

en cuenta que las fracciones g¿_ que la minimizan representan la estadistica

de Fermí-Dírac.

A modode ejemplo nos interesa calcular Ia presión i) , que es el

resultado básico que presentan los modelos de ecuación de estado. y el calor

especifico (TV , que en nuestro caso adquiere especial interés pues pensamos

que es una de las funciones termodinámicas más sensible a la presencia du la

estructura de capas.

Para calcular la presión F) derivamos la energia libre Fí- con

respecto al volumen atómico \/ a temperatura constante

_ _(DAFDL
av 1- -r)V-¡— avT av 71.7

Al hacer este cálculo se debe tener cuidado de no derivar a través de las .3­

pues ello conduciria a construir una contribución del tipo

la cual vale cero, pues las ji satisfacen la condición 2.59. Nuevamente

analizamos cada una de las tres contribuciones por separado. Para la primera
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T h T av T

usando la condición de consistencia 2.58 y la definición 2.55

N I/

aa) z \—’ 913.9%) z -2 E. 5'. 29.4: ,W .. 3M. av T H " ‘ a4' u 4

donde recordemos que l)¿ es función de \/ a través del factor de despobla­

ción &{¿ que es función de 13 . La entropía 5;: se deriva directamente
a través de 2.56

A)” N f aD N
(.1/Tf — ' ‘r ——¿L— L - - z] Á*': Z[f4 Ñ-KBZ j

4:4
um _ll

reuniendo las dos contribuciones, el primer término resulta

Il rd

Mi ._—‘ -5 ¿IA ’L) .ïh 4 [2 .— DLWL [ Nfl WH; S‘QV + E . í“ J fl")(N
Para el segundo término tenemos

añfifls)=_p 2%)¿Via F + aNF av T F +/L 8V 1' ,

el resultado del gas de Fermí-Dírac (fórmula 2.25). Para gli?
8Vsiendo F?

.'r
usamos 2.h3 y 2.hh. luego
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con lo cual el segundo término resulta
N

Ïs) __.—P—ZgaïiavT F/“MLav
Finalmente elaboramos el tercer término

QE“)=APM+av T ¿NF 3V T

siendo

AP AE ¿N ¿l LD'= '- Dc + . L *. ¿ )
¡4 av

DC ¿mr R3

1

<3)5)Ï= É_ QD¿

(2.61)

Reuniendo los tres términos obtenemos

“Í; —pF —APDC +

[4; Wim. vu me] 5.QDL‘Ñ’

pero de acuerdo a la condición 2.60 el corchete vale cero, luego podemosob­

torno atómico. No obstante los electrones de los níveles más bajos, o sea los

máq cercanos a la caraa nuclear; deben nermanecer nrácrícamente ínaerradns
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con lo cual el segundo término resulta
N

s-P—Zag!»¿VT F/uLHLaV
Finalmente elaboramos el tercer término

N
ïf—n

am _-AP Mc.3_NE)=-AP +AE- HL; )
Éjíï'l)1.' Dc +' ¿BDJF ;9\/ 1. Dc 65%4 L c)»,

siendo

=_i. NÏe"
DC (2.61)

Reuníendo los tres términos obtenemos

M

UH ñ ÁñQDL -._ _
——[/n(4.fi) pF APN+¿4

l-ñ +%“(í¿l 7* ME] 5L33'” 1

pero de acuerdo a la condición 2.60 el corchete vale cero, luego podemosob­
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tener la siguiente expresión para la presión F27 , desglosada en tres contri­

bucíones

PT =,_PL 4. 33*. fin (hifi) + PF + APM (2.62)i":

Analícemos cada una de ellas. La segunda es, claramente, la contri­

bución de los hdp electrones libres distribuidos uniformemente en el volumen

atómico \/ . La tercera la podemos interpretar como una consecuencia de la

corrección por depresión del continuo. A la primera la asocíamos con los elec­

trones ligados. Sin embargo, en principio, resulta sorprendente que los elec­

trones ligados contribuyana la presión. Veamosprimero su signo. El logarit­

mo, por ser de argumento menor que uno, es negativo; es claro que la derivada

9D;

los orbitales se alejan del contorno atómico y por lo tanto su degeneración

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

[)¿ se incrementa (lo mismose puede corroborar haciendo un cálculo direc­

to y analizando el resultado). Luego, teniendo en cuenta el signo menos de­

lante de la sumatoria, resulta que la contribución es positiva. La clave para

entender el origen de esta contribución, está en la derivada É3ÁZL . En efec­
to. si se recuerda la idea de introducir una degeneración[>¿ variable. a tra­

vés del factor de despoblación %ï(f» fue para simular la gradual transición

al continuo de los electrones ubicados en los orbitales más próximos al con­

torno atómíco. No obstante los electrones de los niveles más bajos, o sea los

más cercanos a la carga nuclear, deben permanecer prácticamente ínalterados
BD;
BV

los niveles más próximos al continuo y tiende a cero rápidamente para los más

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



UZ 4/2
bajos (como EL QXP ("' Ti Ro EL ) para valores de EL crecientes),

mientras que la correspondiente contribución a la presión del nivel decrece
3

como EJL/zeXP(-'IÏR0 EL”) para valores de Ei crecientes. Resulta enton­

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

aquellos que, en alguna medida, están afectados por la ionización por presión;

o sea aquellos que a pesar de estar asimilados en el conjunto de DJs electro­

nes ligados, tienen alguna probabilidad de estar incursionando en los niveles

del continuo. Pero si el orbital se aproxima demasiado al contorno atómico el

factor de despoblación %Ï_ empalma con cero en valor y en derivada en el bor­

de de la celda atómica, lo cual significa que como los electrones de ese orbi­

tal ya han sido transferidos prácticamente al contínuo. su contribución a la

presión comoelectrones ligados tiende a cero y la misma comienza a computarse

a través de los libres.

.Resumíendo vemos que el primer término de la expresión 2.62 para la

presión P} , representa la contribución a la presión de aquellos electrones

que, a pesar de estar ligados, pertencen a niveles fuertemente perturbados por

el estado de compresión del material, lo cual conduce a que en su dinámica co­

miencen a manfiestarse efectos ajenos a su estado.

Veamosahora el cálculo del calor especifico (:y a través de su de­

fínición

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

sistema EÉÏ- . Utilizando la relación termodinámica
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E = F ._ I.-__ I
al V

fácilmente puede deducirse que la energia EÏT del sistema es

ET:EI+EF*AFDC ¡

siendo E}-el resultado del gas de Fermi-Dirac (fórmula 2.26). Luego podemos

escribir para (TV

—El EL: ¿ARC
CV“ aT)V+ ST); aT 2, (2'63)

Derivando por partes y utilizando la condición de consistencia 2.58. podemos

expresar la primera contribución de la siguiente forma

A}

aÉI) 2.2 Ei DL (2.614)DT V l 3T V '
¿:4

cuyo signo es positivo pues debido a la ionizacíón por temperatura la derivada

de la fracción de ocupación fi}_ del nivel i-ésimo debe ser negativa. Recor­

dando la expresión 2.27 para el calor especifico CVF del gas de Fermí­

Dírac, la segunda contribución se puede poner

aE-F C 3 Á F5320“) DNP_____ =_ ví: -+ __.. __...________ .

a.T- V 2' /3 ngz(d) ¿9.7- V

La tercera contribución se calcula directamente a través de la expresión 2.57

AFM

(2.65)
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5 Ro DT (“6)MEC) 5 NFe" DNP)
VV

disponemos de la expresón 2.29 (o su equivalente

DT

Para calcular r%—’_qïp)v
2.52)

ÓNF __ 4
“- ‘ ’2 9T3 Ey)- 1:00.21) (2-67)
DT v os V

_5_.L
2. T

Utilizando la definición de las fracciones fü_ y el resultado 2.67, pode­
35;
3Tmos expresar la derivada

) correspondiente al nivel i-ésimo de la si­
V

guiente manera

35; _ . _- 1_ E-AE 1321/. Fw]‘ïr-lJ‘ í¿(fm A + 5 Ro2:8 3/2. +
(2.68)

42,4_6 el V Foo_.__. 3 ,
5 KBTRO Da aTV

9Ten la deducción de esta expresión no hemos considerado el término Á)V
Comoel nivel de energia se determina en forma autonconsistente con todo el

. - .. ( -_ ,
conjunto de numerosde ocupacnon 1N¿.¿-4,---,N} , tener en cuenta este ter­

minoen el cálculo de la derivada implica generar un nuevo cálculoV

autoconsistente para estas derívadas, dentro del preexistente para la deter­
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nflnación de las fraCLíones f¿ , con todo el incremenUDdecomplejídad numérica

que esto trae aparejado. Por otro lado el tipo de eSquemaperturbativo usado

para EF; justifica en alguna medida tomar esta aprximación. No obstante. como

se verá más adelante, podremosestimar cuantitativamente la calidad de nuestros

resultados a travésde un control de consistencia termodinámico que involucra

una aproximación similar a la mencionada aqui.

Las expresiones 2.67 y 2.68 presentan las derivadas iibbí),_ 9T v

En)Va._ , necesarias para el cálculo de las contribuciones 2.6h, 2.65 y 2.66l

de CV , en términos de la derivada del potencial de Planck EQEL) . Para de­V
terminarla usamos las expresiones 2.h3, 2.hh de la siguiente forma

= a_NF We):NB‘l'NF Z —> DT)V+ aTV o

95;)DT v )

y si ahora utilizamos 2.67 y 2.68 podemosdeducir la siguiente igualdad

N N

_ . 'aN j’" ,
Pues ' :E:; Eh_íl ""'Ó -Éïïááll - ¿i-J [)¿4’ ¿44

DJ

¿.ïflo _¿\¿.F<«)‘9_o<)Zag. {-4 ‘_
T 305 yz Alza [z ¿TV + -4 A L(¿ ) ¡(GTZ

z 2.5-135 .‘í.¿._\¿.F<a>+ 4-2.e_,v_ (a,

fi :o
ÜTV j
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de donde podemosdespejar la siguiente expresión para la derivada É%ï=>V

3“ - N (2.69)
-__ )’aïv‘o

siendo
H

= _Á__ __ñ . ._ __ El” 2 \/

N KeTZ Dia (ÉLOE}. (5 Í'ïjí(d)—AE)'

N

Z D151(3C1‘Í)—Esïï‘br E260 ,¿:4 DB

N

= '__Ó_.__€_z_.l. ,4 _ 2M?” .D (4 SKGTRO 26520.0) ‘ mm ) 13m
¿:1

Vemospues que las expresiones 2.63, 2.6b, 2.65, 2.66, 2.67, 2.68

y 2.69 definen nuestro esquemade cálculo para el calor especifico (:v . que

resulta ser suficientemente complicado comopara intentar un análisis

“a priori”. Por lo tanto nos remitiremos directamente a los resultados de su

evaluación numérica.

Comose mencionó anteriormente queremos realizar, enforma simultánea

con la evaluación de la presión F) y el calor específico C:V , un control

de consistencia termodinámica de nuestro método de cálculo que nos permita

estimar la precisión del mismoen lo que se refiere a los resultados para (TV ,

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

dinámica
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ÉÏEL t: ‘Ï- .élEï “ F)

avT aTV
(2.7“)

No vamos a presentar la laboriosa deducción de las expresiones correspondientes

a ambos lados de la igualdad, pues esto implica una metodologia de cálculo y

aproximaciones similares a las ya expuestas en la deducción de (:vv

En las Figs. 2.13 y 2.14 se muestra la superficie de presión para

/\L en el mismo rango de densidad y temperatura que la de ionízación de las

Figs. 2.11 y 2.12. Nuevamente la estructura de capas se pone de manifiesto

en la zona de ionízación por temperatura a través de un comportamiento escalo­

nado (más atenuado que en la ionízación), y en la zona de ionízación por pre­

sión a través de un comportamiento oscilante que se atenua con el incremento

de la densidad debido a la degeneración electrónica. En este último sentido

resulta particularmente notable el efecto asociado a la ionízación por presión

de los tres electrones más externos de la estructura del aluminio, o sea los de

la capa P4 . Se puede observar una estrecha correlación con la superficie de

ionízación. Al igual que, el modelo TF en las situaciones de alta y baja dege­

neración se reproducen los valores del gas de Fermí-Dírac. Por otro lado sí

se compara con los resultados del modelo TF de las Figs. 2.5 y 2.6 se observan

las mismas tendencias globales, a menosde los efectos de los niveles discretos.

En las Figs. 2.15, 2.16 y 2.17 presentamos los resultados para el

calor especifico (:y y la ionízación PJF simultáneamente en función de la

temperatura para tres valores de densidad: 10-3, 1.y103 gcnfs. Los resultados

para (:V , comoera de esperar, son muysignificativos. En los mismos gráfi­

cos se muestran los resultados del modelo TF. Comose ve el incremento en
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(:Vr, respecto del gas ideal clásico, debido a la ionízacíón por temperatu­

ra inducido por la presencia de la estructura de capas es muchomás importante

que el del modelo TF, el cual, sugestivamente, promedia y atenua el efecto ubí­

cando su máximoentre los dos picos correspondientes a la ionízacíón de las

capas ¡Ñ y LWM.La correlación con la curva de ionízacíón es evidente. La

altura y ancho de los picos depende del número de electrones involucrados en

el proceso de ionízacíón 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 número total de electro­

nes constante, los mismosse 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 üníca gran “loma”. Tambiénen 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 energias. Comose

puede ver en la Fig. 2.17, a los 1000. g cm" prácticamente no queda señal

alguna de la estructura de capas, y los dos electrones de la capa K , que

aún quedan por ionízar, parecen moverse en un contínuo de energias muy similar

al del modelo TF.

Finalmente queremos mencionar que en todos los cálculos se verificó

el cumplimiento de la condición de consistencia termodinámica 2.70 con una prc­

císión mejor que el 10%.
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42.

b JO?)

T(e\/)

Fig. 2.13: gráfico tridimensional de ia presión (P.) , normalizada a su
valor comogas ideal clásico , en función de la temperatura (T )
y la densidad (P ) para el modelo autoconsistente desarrollado
en este trabajo .



Fïg. 2.11»: ¡dem Fíg. 2.13 , pero vista desde otra visual .
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Fig. 2.15: gráficos canparativos (entre los resultados obtenidos en este trahaju
(-'-°) y los del modelo de Thomas-Fermi(TF)) para la ionización (NF)
y el calor especifico a volumen constante (Cv) , normalizado a su
valor comogas ideal clásico , en función de la temperatura ’T i a
densidad p =.001 g cm'3 para aluminio (Z=13.) .



1

no í

a densidad í) =1. g cm'z .Fil. 7.11: ídem Fíg. 7.15 , pero



1o 1o2 103 10"

É'iq. 7.1.7; ¡den rig. 2.15 , pero a densidad p =1000.g cm“.



CAPITULO III

MODELO PARA SIMULAR BLANCOS IRRADIADOS CON

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

NUMERICA

Ill.l El modelo

La fisica de la fusión nuclear por confinamiento inercial y, en ge­

neral, la de los plasmas densos y calientes producidos por luz láser, tiene

caracteristicas altamente polifacéticas. El estudio de las mismasse alimenta

de teorias y resultados que provienen de áreas tan diversas, comopor ejemplo:

fisica de plasmas, fisica estadistica, hidrodinámica, fisica nuclear, termo­

dinámica, análisis numérico, fisica atómica, etc. Esto no hace más 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 códigos de simulación numérica para

calcular los efectos de un gran númerode procesos fisicos interactuantes en­

tre si, fue postulada hacia principios de siglo por Courant. Friedrichs y

Lewyl85]. 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 dïa podemosafirmar que la simulación numé­

rica ha sido uno de los principales promotores del surgimiento de una moderna

y promisoria rama de la Fisica Teórica que se ha llamado Fisica Computacional.

La fisica de la fusión por confinamiento inercial ofrece un excelen­

te campode acción para la simulación numérica, y durante los últimos diez

años la misma ha tenido importancia vital en la predicción e interpretación 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 mundoy los resultados que esta ha producido, han contribuido a modifi­

car y perfeccionar los modelos fisicos con los que se construyen los códigos

de simulación y ha llevado a los mismos a un permanente estado de actualiza­

ción y modernización, en el que también cooperan los avances en los métodos

y técnicas numéricas. Es con este objetivo que hemos construído e implementa­

do en un código de simulación numérica, el modelo fisico que presentaremos

a continuación. El mismoestá orientado hacia el estudio de la termodinámica

e hidrodinámica de la compresión en blancos planos e implosión de blancos

esféricos irradiados con pulsos de luz láser de alta potencia.

III.l.l La aproximación hidrodinámica

El modelo es de tipo fluidïstico con dos subsistemas constituidos

uno por los electrones y el otro por los iones. Desprecíamos 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 número másico promedio del material, 'rnP la masa del

protón, 'fl¿ la densidad numérica de iones, J) la densidad de masa y \/

el volumen especifico, podemosescribir

:AMTL:L
p pl. v (3.1)

Consideraremos que el sistema es neutro, con lo cual si EZ es el número atómi­

co promedio del material y “le la densidad numérica de electrones, la relación

con '11; es

me= 3'“; (3.2)
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esto también implica que ambos subsistemas están acoplados a través de un úni­

co campo de velocidades 3: que será el campo de velocidades del fluido,

y=ge=1n (3.3)

La ecuación 3.2 también lleva asociada implícitamente la hipótesis de ioniza­

cíón total. En caso de utilizar un modelo de ionizacíón parcial, el número

atómico promedio del material ¡E debe ser reemplazado por el estado de ioni­

zación local.

Por razones de simplicidad consideraremos la dependencia espacial

comounidimensíonal (ID), pero accesible a tres tipos de geometría diferente:

i-esférica: la coordenada espacial representa la coordenada

radial del sistema de coordenadas esférico (sime­

tría esférica),

í-cilíndrica: la coordenada espacial representa la coordenada ra­

dial del sistema de coordenadas cilíndrico (simetría

axial),

íí-plana: la coordenada espacial representa alguna de las lrcs

coordenadas del sistema de coordenadas cartesiano

(simetría plana).

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

geometría que se trate. De la misma manera, sólo tendremos en cuenta la corres­

pondíente componente según este eje coordenado de magnitudes vectoriales tales

comoel campode velocidades mr y los vectores flujo de calor electrónico F­e

e ióníco Fl , siendo
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F958», y ¡34-28»5

No podemosconsiderar campos eléctricos pues la condición 3.3 anula los efec­

tos provenientes de una separación neta de carga, ni tampoco campos magnéti­

cos debido a la hipótesis de unidimensíonalídad.

Nuestra formulación hidrodínámica será de tipo Lagrangiano, es de­

cir la coordenada espacial JK no significará la ubicación de un punto fijo

del eSpacio sino la ubicación de un elemento de fluido que en un instante

inicial to estaba localizado en la posición inicial Jïb=.fl (tÏo) . La

conveniencia del uso de este formalismo es debido a razones de tratamiento

numérico que se expondrán más adelante. Por lo tanto la coordenada espacial

.¡L debe satisfacer la siguiente ecuación de movimiento

E=qr
dt

El campo de velocidades ar' queda determinado por la ecuación de

(3.14)

Euler

CHE-VP , (3.5)dt

siendo P la presión total del sistema, o sea la suma de la contribución

íónica L , electrónica F2 y un término de orígen viscoso numérico {2%

(P '-'-PL + Pe+ . Nótese que en la ecuación 3.5 se _hadespreciado el

término viscoso proporcional al laplacíano del campode velocidades. Esto es

así debido a que se ha corroborado que su inclusión en estos casos no es sig­

nificativa. acarrea complejidad en el tratamiento matemático y provee un en­

sanchamiento insuficiente para la adecuada simulación numérica del frente de
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l2,86|
choque

La localizada e intensa deposición de energia en los blancos sóli­

dos irradíados con pulsos láser de alta potencia, induce en los estratos más

externos del material la generación 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 solución de ecuaciones hidro­

dinámícas cuando los efectos de la compresibílidad del medio no son desprecia­

bles. Es necesario introducir algún mecanismoartificial de ensanchamiento

que transforme la superficie de discontinuidad en un delgado sector de varía­

ción rápida para las magnitudes en cuestión. que empalmesus valores delante

y detrás del frente de choque respetando la magnitud del salto y la velocidad

de propagación de la onda de choque. Este problema fue tratado y resuelto

eficazmente por primera vez en el año 1950 por Von Neumanny Richtmyer|87‘88|,

quienes propusieron incorporar en la ecuación de Euler un término extra Fi}
que llamaron presión víscosa numérica artificial, de la forma

Z z a 20
Pq: b p 8% a sí haycompresión ¡

Pa: o ¡ Si no hay compresión ¡

siendo b una constante y [>11 la longitud del intervalo de discretizacíón

en el eje coordenado espacial Jl . La idea de F%_ es introducir un efecto

dísipativo viscoso artificial, localizado en el frente de choque, que lo ex­

panda en un ancho de longitud constante de 3 a h intervalos LSIL(lo cual se

puede graduar a través del parámetro t) , pues leJI 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 confusión el sugestivo nombre dado a este

método, en el sentido de que se está introduciendo un proceso fisico artificial.
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Sólo se trata de una ütil técnica numérica, motivada si por principios físicos.

que permite tratar numéricamente las ondas de choque provocadas por los proce­

sos físicos presentes en el modelo sin ningún sondeo previo de su ubicación.

Este método fue utilizado con mucho éxito por von Neumanny Richtmyer

en la simulación numérica de ondas de choque planas, demostrando que la omisión

del mismoprovoca serias oscilaciones en el fluido detrás del frente de choque

(oscilaciones de Von Neumann)y alteraciones en la velocidad de propagación

del mismo. También ha sido utilizado ampliamente para modelar las ondas de cho­

que en los códigos numéricos de fusión por confinamiento inercial. pero con un

factor correctivo que lo atenua en aquellos elementos de fluido que sufren fuer­

tes pero adíabáticas compresionesen geometria esférica y cilindrícalz’ss'ggl.

Para Superar este inconveniente y lograr un mejor tratamiento de frentes de
[90.911choque. sobre todo en interfases y reflexiones, White ha nndíficado la

expresión original de Von Neumanny Richtmyer haciendo uso de la segunda re­

lación de Rankine-Hugoniot que vincula los saltos en velocidad, presión y den­
[5h]

sidad a través de una onda de choque

Z(AW)z l
de este modo propone para FH_ la siguiente expresión

pg: bl(Ax)2plégl. -AE.M2)
¿XJL [xJL ¿SJL ) si hay compresión

(3.6)

, Sí no hay compresión .

White señala que su expresión está más unívocamente asociada a la presencia

de ondas de choque. pues saltos simultáneos en velocidad. presión y densidad
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reflejan la presencia de frentes de choque y viceversa. Por otro lado en los

experimentos numéricos durante el desarrollo de nuestro código de simulación

hemos corroboradc)en buena medida las observaciones de White usando la expre­

sión 3.6 para R1 , razón por la cual la hemos seguido utilizando habitual­
mente.

Varios procesos fisicos, que afectan solo a electrones o ¡ones por

separado. justifican la división en los dos subsistemas mencionadosanterior­

mente. Entre ellos podemosmencionar los siguientes:

A su vez ambos

La luz láser entrega su energia y calienta a los electrones

mediante bremsstrahlung inverso y también por absorción reso­

nante.

Los electrones pierden energia por emisión de radiación de

bremsstrahlung y recombínación.

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 reacción de fusión Deuterio-Tritio(DT). depo­

sitan fundamentalmentesu energia en los electrones.

subsistemas se acoplan a través de la condición 3.3 y por inter­

cambio colisional Coulombianoelectrón-ión. Este último puede tener lugar en

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

donde predomina el desacoplc electrón-ión, hasta zonas de plasma denso, rela­

tivamente frio y con electrones cuánticamente degenerados, donde los tiempos

de termalización electrón-ión son extremadamentecortos.

Para deducir las ecuaciones de las temperaturas electrónica _le e
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iónica -Tl evaluaremos el primer Principio de la Tenmodinámíca localmente

para cada elemento de fluido y para cada uno de los dos subsistemas que lo

confonnan. Esto singifica que supondremos que nuestro sistema evoluciona a

través de una sucesión de estados de equilibrio termodinámico local vinculados

entre si a través del Primer Principio. De acuerdo a esto podemosponer

d'EelL= ¿erj- _ Peal ¡

siendo Egg; la energia interna especifica electrónica o iónica y (PelL el

calor especifico absorbido por electrones o iones. Si tenemos en cuenta que

dos estados de equilibrio termodinámicosucesivos entre si están distanciados

temporalmentepor un intervalo , dividiendo 3.7 por obtenemos

HM: e; (3.8)
dt + "alt SQ'

siendo ahora (S(?e¿ el respectivo calor especifico absorbido por unidad de

tiempo. El aspecto que tome (S()m1 en cada caso depende de los procesos fí­

sicos que se desee tener en cuenta. En nuestro caso hemos elegido Ia siguien­

te expresión para cada uno de ellos

<8.Qe=He+K+\/e’J+X , X=X31+XH )

SQL: HL'K+7’L +Qv l

donde cada una de las contribuciones consideradas tiene el siguiente signifi­

cado

l4¿¡l4;1 transporte térmico electrónico, iónico.
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l< 3 intercambio colisional electrón-ión,

¿y 3 emisión de bremsstrahlung,

>ÉBI: deposición de luz láser por bremsstrahlung inverso,

><,* z deposición por pasaje de electrones supratérmicos,

\íe‘ 4: deposición de productos de fusión,

(Qv: calentamiento viscoso de la onda de choque

Antes de analizar en detalle cada una de estas contribuciones vamos

a elaborar un poco la expresión 3.8. Para esto recordemos que la ecuacion de

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

E C,L = E mi. (P¡Te.i) a

diferenciando podemosobtener

dEC‘L: CvelLdTe,L + BTC_.:L

siendo

"ú i
¿{la _l¿ L

)

BTQIL = BEQJ.

y (:VQÁ el reSpectivo calor especifico a volumen constante. Reemplazandoen

3.8 escribimos



-94­

C .ol_Tm «u
“Hit + BTe"ol.t +8

con lo cual hemos obtenido las expresiones formales de las ecuaciones para

L 5%}? = é5(?¿LL , (3-9)

las temperaturas -Té y IT: . En lo que resta de este apartado presentaremos

los tipos de ecuación de estado utilizados y la contribución de los términos

rie . iii ‘ i< , J. y (lv .

Para determinar las presiones FiJL . calores especificos a volu­

menconstante (:Ve,¿ , energias internas especificas ¿52,1 y las derivadas

E51-ej_ hemos utilizado dos tipos de ecuación de estado de acuerdo al caso

que se pretende simular.

En el capitulo siguiente presentaremos los resultados de la simula­

ción de experiencias de compresión en blancos planos de aluminio por onda de

choque. inducida con pulsos láser de alta potencia. En esta situación hemos

utilizado la ecuación de estado expuesta en el capitulo dos, sección |I.2,

que, comoya mencionamos, resulta particularmente apropiada para este tipo

de aplicaciones.

En el capitulo cinco presentaremos los resultados de la simulación

de experiencias de ímplosíón de blancos esféricos que contienen material fu­

sionable, de interés termonuclear. En este caso para los iones usamos un mo­

delo de gas ideal clásico, cuyas expresiones son

p a. Ke‘lÏP: 8.255uoi.L

Amp
L T¿ (3.10)
A P
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- __ .Ti.
E).- P. = 1'238‘408' a (3.11)

L
A

3 lC .= Á.Á = 4.239*10._ (3.12)
VA. 9) A )

En: o (3.13)

El sistema de unidades que utilizamos es el cgs y grados Kelvin para la tempera­

tura.

La contribución electrónica se ha dividido en dos partes: la fria

'y la térmica. Para la parte fría, siguiendo la linea de lo expuesto en el ca­

pitulo dos, sección II.2.l, hemosutilizado un ajuste semiempirico para la
‘ls

presión fria PC en potencias de (S (recordar que 53P/Po ) del tipo

5 j/3

PC=Z (3-1“
i=4

de esta expresión es posible deducir la de la energia fría específica acusan­

do la relación

¿e__
gw“F2

Integrando obtenemos
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¿ls
x 5 _ ) a3¿fí' -—"(5 ‘S +—fln5 (3.15)

_ (¿'3) JqoLH
' \

El conjunto de coeficientes {CLÁ'L: ‘¡uu, 5 se ha obtenido mediante un

ajuste. con un programa de minimización desarrollado sobre la base del algorit­

mo DUD [92] . con datos experimentales a baja compresión, y el comportamienlo
. s/zs . . ..

proporcnonal a jD caracteristlco de la zona de alta compresnon. 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 contribución a temperatura cero, que ya se tiene en cuen­

ta en forma más precisa a través de las expresiones 3.1h y 3.15. Los resulta­

dos son

Pe 9.255x40?(gfi).TeÉ,-¿(Ï) _Q.Q4(,x401%(z_P)Ïf/5 ’ (3 16)A 5p) A

45 fls'

Ee:4.238x109.(íz)]_e.É“) _4_48}x40 i (347)
5/20!)

Cve:¿_25px¡oa(l)_ _ ¿.M ) (3.18)
A 2' E7200 2' 52(4)



Deuterio-Tritio Vidrio Polietileno Carbono

(L4 -67.742 -12.3l 7.6871 -35.061

180.48 33.183 -38.727 92.317
0a 9,

CL5 -139.7l -27.086 68.837 -72.062

7.742 3.746 -53.041 5.8493
Ou q

(¡,5 19.23 2.467 15.244 8.9567

l 0 _2
(todos estos valores están en unidades de 10 dy cm )

Tabla 3.1



O. os,z .3009011112

0.2% 1.856109332

045,, -.534306os77

(Los/1 -2.085141224

0.0% .7522527781

0,2% .9280546661

(1,4% .8014590865

0,6% 7.297994284

am 1.128379167

0.2.]! -. 464027333

aü‘la -2.003647716

ash -32 .84097428

bm . 1767766953

bas/2 .0641500299

[343,1 .3535533906

b 13/2 .1924500897

bm .7071067812

b wz . 5773502692

Tabla 3.2

_



-99­

r i 5/3

4239:4019) EL“)—í“) + ‘lflléxlou-(Q) . (3.19)
DV T A Elia) Ep) A

Noes conveniente. ni resulta necesario, realizar un cálculo demasiado preci­

so de las funciones de Fermi-Dírac E;(“) . pues ello acarrearia un incremen­

Lo injustificado del tiempo de cómputo. Para evitar esto hemos utilizado ex­

presiones rápidas para el cálculodelos cocientes de funciones de Fermí-Dirac.

derivadas de los desarrollos asintóticos para valores de 0‘ superiores a l.e
[6'41inferiores a -10. . Las expresiones son las siguientes (ver tabla 3.2 para

los valores de los respectivos coeficientes).

Si ok< -10,

6 z
EJ“) _ d (¡al (los/z+Ia‘ti25/2. +Io<la..s/2,+ a,
El“) (ldlbao3/2‘Í' ¡«Peas/3 + Io(|"0.45,;,+ Clos/r.)

6 H 7.
“al 0.03/2.+I°LI0.23/2'i’l0k]0;,5/_.+Q..,.5É) =

lot ‘ j

El-qfd) I (IKIÓQOAIZ+le‘lalfiz+lulzalw¿+

Si al) 1,

Ey z ( 4- bis/ze'“ + bm e“)
5/103!) (4 "bn/1. e-“ + b25/2, 6-2.“)
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(4- b.“ e‘“+bis/ze-M)
EC“) (4 " bAA/ÍJe-u '¡' bz‘h, eng“)

Para valores decai comprendidos entre -10.y 1.hemos generado una tabla de paso

_¡l63.6lllfijo e igual a en la cual realizamos interpolación lineal para el

valor decx requerído. La ubicación de la posición I en la tabla donde se debe

realizar el cálculo, se obtiene a través de la siguiente expresión FORTRAN

I= IDINT (ALFAHO + 404.00) I

evitandose de esta forma el habitual proceso de búsqueda por comparación. En

todos los casos hemos trabajado las funciones de Fermi-Dirac con una precisión

mejor que el 1%.

Este modelo de ecuación de estado, que no tiene en cuenta efectos-de

íonízación parcial, es similar al utilizado en el código numérico de la referen­

cia I86l, pero se ha puesto especial énfasis en una parametriracíón del mismo

que lo hace computacionalmente más eficiente.

La expresión del calor absorbido debido al transporte térmico elec­

trónico e ióníco iig¡1 viene dada por

He,‘..=- á Y ‘ 5,1 ) (3.20)

siendo las expresiones para los respectivos flujos de calor

E-ï=-Xe.iYTe.L (3.21)
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Las fórmulas para las conductividades térmicas 9(efi. son[93]

j“ Ko(KJe2 )5/2.

Ixe: 20(11)‘ .rn‘éze42 MACL' ese ) (3.22)

5/3
3/2’ Ke KBTL)

Xi: 20%). ( ARM/h. (0.464)mila el. Z J (3.23)

donde an¿_son las masas del electrón e ión reSpectivamente, e el valor abso­

luto de la carga del electrón, Q’flAQL y los logaritmos Coulombianos

electrón-ión e ión-ión, y'E y ¿e factores correctivos debido a camposeléctri­

cos inducidos y scattering electrón-electrón respectivamente.

Si los efectos de degeneración cuántica de los electrones son impor­
[93]

tantes. la expresión para )(e es

5/2.
Q

X ,42'Tl' Ko(KsTel€-F GWaz 4 - r -» (3-2“e e Z

siendo GF la energia de Fermi a temperaturas cero y GP una función del pará­

metro de acoplamiento iónico y el número de onda de Fermi. Comolas expresio­

nes 3.22 y 3.2h representan los limites clásicos y cuántico de la conductividad
[93]térmica electrónica, Brysk y colaboradores sugieren tomar el siguiente

promedio para 3Ke
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c" al
X8: Ye + XQ (3.25)

La expresión vectorial de 3.20 para ¡1%¡se puede expresar de manera

muyvchátíl enuna única fórmula, para cada una de las tres geometrias unidi­

mensinnales consideradas previamente

awxu)bn

A a ‘H Tww mis-1) X37.)J
la 2 BTEñfixfi

donde E} = 1,2 y 3 corresponde a las geometrias plana‘ cilindrica y estérica

respectivamente.

La descripción que hemoshecho para el transporte térmico electróni­

co e iónico es de tipo hidrodínámico, lo cual presupone que los libres caminos

medios de los electrones e iones deben ser muchomenores que las respectivas

escalas de variación espacial de los perfiles de temperatura T; y _r¡ . Sin

embargo, en las experiencias de interacción láser-plasma, esta condición no es

necesariamente satisfecha por los electrones. Por ejemplo, la imposibilidad

de la luz láser de penetrar dentro del plasma más allá 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 iguala a la de la radiación electromagnética) hace que en la misma se

produzca una intensa absorción de luz láser (absorción anómala). Esto puede

dar lugar a abruptos perfiles de temperatura, con longitudes características

de variación espacial comparables al libre camino medio electrónico, lo cual

viola la hipótesis de aproximación hidrodinámica y la validez de la ley de

Fourier 3.21 para el cálculo de flujos de calor.

Para evitar tal ínconsistencia se ha utilizado la idea de poner un

limite al máximovalor que puede tomar el flujo térmico electrónico. Esta cola

superior se estima proporcional al máximoflujo de energia que puede tran5por­

tar un flujo de electrones, con distribución Maxwelliana y velocidad promedio
4

(Kan/,meyz’ _ que es (“free-streaming-l¡m¡tn) [9h]

4/2

EN“:{me KQTe'J

siendo 'f un parámetro cuyo valor, inferido mediante razonamientos clásicos.

es del orden de 0.6. Resulta útil reunir las expresiones 3.21 y 3.27 a través

del siguiente promedio armónico

= 1 +J_
F; l (3-28)«nl-x wn

l

de esta forma Fi se identifica con el menor de los dos y una transición gra­

dual entre ambos cuando tienen valores comparables. Recordando la expresión

3.21 de F; , es posible elaborar 3.28 y obtener lo siguiente
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_E'=-x;yn ) (3-29)

a l

siendo ¡(e una conductividad térmica modificada que automáticamente reproduce

en la expresión 3.29 el limite 3.27

x; = Xe (H XÉiVTei)-‘cum

Noobstante, el análisis conjunto de resultados experimentales y

teóricos ha llevado a reducir el valor del parámetro f: en un orden de mag­

nitud aproximadamente, para obtener buena concordancia teórico-experimental.

También puede observarse en la literatura que no hay acuerdo en el valor

preciso que se le suele asignar a 5‘ y a los posibles procesos fisicos (efec­

tos de campomagnético, inestabilidades íónico acústicas. camposeléctricos

generados por electrones supratérmícos, etc.) responsables de valores tan se­

veros del limitador de flujo térmico [9h’95’99l. Recientemente se ha dado a

conocer un estudio en el cual se señala precisamente este ambiente confuso en

el que se desenvuelve la problemática del limitador de flujo térmico. y ha

logrado explicar estos valores tan restrictivos del mismoa través de los mé­

todos de la teoria cinética aplicados a situaciones con perfiles abruptos de

la temperatura. Se concluye que valores f = 0.0h i0.01 son consistentes COn

la teoria y resultados experimentales[96’97]. Nosotros en nuestros cálculos

hemos adoptado el valor f = 0.05.

El término de intercambio colisional electrón-ión está dado por
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K = Chiki?) » (3.30)ei.

siendC) 8;; el tiempo de termalización electrón-ión, cuya expresión para un
[93]grado arbitrario de degeneración electrónica es

3

gel: 5'Ïi'miñ 0+3“) (3_3¡)
8m: zael‘Í/nAeL )

siendo iL y 0( la constante y potencial de Planck respectivamente. Los logarit­

mos Coulombíanos necesarios en las fórmulas 3.22, 3.23 y 3.3i se calculan de

acuerdo al trabajo de Brysk y colaboradoreSI93].

En los plasmas densos de la fusión por confinamiento ínercial el

cálculo de la potencia especifica emitida por radiación de Bremsstrahlung J. ,

se debe realizar usando la distribución de Fermi-Dírac para los estados inicial

y final del electrón participante. En estas condiciones Ferro Fontán y Sicar­
[98]dí Schifino han obtenicb el siguiente resultado

3 4
¿o 23 /¿

J: 5.omx10 p _¡ Te H (a) , (3.32)

siendo HW) una función del Potencial de Planck O(, que representa la ate­

nuación de la emisión con el incremento de la degeneración electrónica y se

puede aproximar de la siguiente forma

H (a) = 4.4 o(>, 2.5I I
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H (a) = (0.419) °<+ 0.8 ¡tu o<< 2.5 ,

H(u)=o.oa , «06A

En las simulaciones de implosión de blancos esféricas esta pérdida de enerqia

es computada sólo si la temperatura electrónica del elemento de fluido en cues­

tión satisface

Te > TOP , (3.33)

siendo

Tor.=¿0’ R)“;

donde R es la distancia al centro del elemento de fluido. Esta condición re­

. . . |86|
presenta una forma aprox¡mada de tener en cuenta la opacudad del medio .

Finalmente en la expresión de hemos incluído el término do ca­

lentamiento viscoso por compresión por onda de choque (3V , para ser consisten­

tos con la inclusión de la presión víscosa numérica R; en la ecuación de
Euler. Su expresión es

Q __P ¿_Vv‘ q (3.31.)

0 sea el trabajo especifico viscoso de compresión por unidad de tiempo.
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lll.l 2 Absorción y deposición de la luz láser

El modelo considera la energia total E1- absorbida por el blanco

írradiado con luz láser y simula el pulso de potencia Fi(t) incidente con un

perfil Gaussiano recortado (este perfil puede ser cambiado a voluntad por otro

cualquiera),

Pdt): Po exP[-(t-Lo)z/.ZC¿] si. It-[OI e '50" )

R(t)=o si. |t-t°|>56‘ ,

siendo t la coordenada temporal, to el instante en que se alcanza la máxima

potencia Po y 6- la dispersión. La energia total del pulso es

t°+ 36'

EÉT':: S Fi (t) CLt.
to- 56'

Utilizando los valores tabulados de la distribución normal para calcular la

integral,se obtiene

ET=(2.5)Ó-R ¡ (3.35)

que vincula la energia total absorbida ET . la dispersión Gy la potencia de

pico F2 . Para una Gaussiana la relación entre su dispersión 6_y el ancho to­

tal a la mitad de su altura máxima G (FWHM)es

G: 'G . (3.36)
81/712,
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Las fórmulas (3.35) y (3.36) permiten calcular los parámetros EL y G-en fun­

ción de los valores E1- y , que habitualmente figuran dentro del conjunto

de datos de una experiencia.

El pulso láser que incide sobre el blanco genera una corona de plas­

na tenue-enrarecido que incrementa su densidad hacia el interior del mismo. La

radiación 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 atenuación exponencial de Ia energia in­

cidente de manera que la potencia P(Jl,l’_) dentro del plasma es

P(n,t) = exp[-K¡ (R,’R)] j JI“<Ro ’ (3_37)

. . . , . )
donde l<) es el coefncnente de atenuacnon por bremsstrahlung Inverso y lxo es

la coordenada que denota la ubicación de la interfase plasma-vacio, n sed el

máximovalor permitido de la coordenada espacialJl (ver Fíg. 3.9).
[2|

La expresión del coeficiente de atenuación K3es

x.¿Z2.T-Ti"—_
>‘LTekL \l1-X

K): 2H5x1039F- j (3.58)

donde,

XL = longitud de onda del láser,
x 2

P 9
c _ 2 Z

fi = TAumeca/¿e AL= densidadcritica,
C = velocidad de la luz,

S} = factor de Gaunt.F
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El factor de gaunt 8': puede ser aproximado por

_l3_‘, ho . ho
(3;? Ko mí exp —-2KBTE ;

siendo i<° la función de Bessel modificada de orden cero y i\0 la energía del

fotón absorbido.

El plasma absorbe energia por bremsstrahlung inverso hasta que la
z 2

radiación llega al lugar donde la frecuencia local de plasma (UJP=¿lï7ïee/7“e)
r

iguala a la de la radiación, o sea donde la densidad J) alcanza su valor crí­

tico j) . Nótese que esta es inversamente proporcional al cuadrado de la lon­c

gitud de onda ALdel láser. luego cuanto menor sea la longitud de onda tanto

más profunda será la penetración y por ende mejor el acoplamiento láser-plasma

a través de este mecanismo.

La superficie donde la densidadlb toma su valor crítico j) se deno­c

mina habitualmente superficie critica. De la luz láser que alcanza a llegar a la

superficie critica sin ser absorbida por bremsstrahlung inverso. depo>ilamos

localmente una fracción (í ( 6'; l) de la mismay el resto 4-5- se utiliza pa­

ra simular la absorción resonante. Los electrones excitados a través de la ab­

sorción resonante en la zona de la superficie crítica poseen una energia ciné­

tica promedio, o equivalente una temperatura representativa 11*, superior a la

de los electrones calentados por bremsstrahlung inverso, razón por la cual se

los denominaelectrones supratérmicos y dan origen, en los tratamientos cinéti­

cos, a funciones de distribución bímodales. Sus propiedades han sido ampliamen­

te estudiadas teórica y experimentalmente durante los últimos cinco años
101-111

l l, pues se ha comprobadoque bajo condiciones de alta irradiancia
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2 para AL: ¡.um) juegan un papel muy importante en(por ejemplo, I > 10Mlilcm'

la dinámica de la evolución del blanco, sobre todo en los experimentos de ím­

plosión explosiva de blancos esféricos los cuales han dominadoel espectro

de experiencias de la década pasada.

Los electrones supratérmicos son emitidos desde la superficie criti­

ca predominantementel1acia la corona de plasma tenue LP<jl) que se forma con el

material ablado. Pero los camposeléctricos instantáneos que se generan debido

al efecto de separación de carga, los reflejan hacia la zona de plasma denso

ubicada a continuación de la superficie critica, donde depositan la mayor par­

te de su energia (Fig. 3.1). De esta forma podemosconsiderar 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

compensadapor una corriente de electrones frios o térmicos de retorno, y que

deposita su energia en los electrones del medio a través de colisiones elás­

ticas e inelásticas. Debemosnotar que este mecanismode transporte de energia

escapa a la aproximación hídrodinámíca en la medida que no puede ser tenido en

cuenta mediante el esquemadífusívo utilizado para el conjunto de electrones

frios o térmicos. Desde este punto de vista Io que hagamospara asimilarlo den­

tro de nuestro modelo constituirá una especie de “remiendo” a la aproximación

hídrodinámica, análogo a la inclusión del ¡imitador de flujo térmico.

La deposición de energia mediante electrones supratérmicos es un me­

canismo no local de tranSporte y su inclusión en los códigos de simulación se

realiza usualmente a través de laboriosos esquemasde cálculo multigrupal sí­

milares a los aplicados en los cálculos de flujo neutrónico en reactoreSÍIIZl.

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

ble, teniendo presente que el tiempo de cómputo de estas simulaciones



Superficie
Crítica

P>PcLuz Láser
—J\/\l_>

_->-»

Ro Frente
Ablación

Absorcí'ón Resonante
Fuente Electrones Suprate’rmicos

esquema ilustrativo de los mecanismos de absorción y deposición de ie
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numéricas es un factor critico. modelar el fenómenode otra forma que siga sien­

do razonablemente precisa pero más económica.

. . . lIo7l _Es con este ObjelIVO que Harrach y Kldder han logrado desarro

llar expresiones simples para la deposición de energía por pasaje de electrones

supralérmícos. basándose en la teoria clásica de penetracíc'unelectrónica de
l |00|Spencer Su principal resultado puede resumirse de la siguiente manera:

si o es la cantidad total de energia a depositar por los electrones supralér­

micos ywufl) la energía depositada al cabo de una penetración 9. en ol mate­

rial (en gr/cm‘). entonces la fracción de energía transmitida fïm) de 1 hdl ¡a

adelante es (ver Fig. 3.2)

f7 (9l= (M y) é“, = 4 -%m I (z 39)

y:(ass)
R

y R= S pd);
SJP.Crit. (SC)

1;
b Enya) I

Z es el númeroatómico del material absorbente, b y”, constantes que dependen
. ||0 .

del maternal 7| y 1;; la temperatura de la fuente de electrones supratermicos.

Dado un intervalo en el eje espacial J! de extremos R4 y R3 puede Calculdrst'

fácilmente la cantidad de energía depositada en el mismode la siguiente mone­

ra: sea Wim) la cantidad de energía depositada al cabo de un recorrido do

rangofl _ si calculamos en ambos extremos del inlervalo podemosescribir:
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mm: wrwogu.) =w.[4—¿T(a.)] ,

mmm w, -wo{Tam wo[4- una] ,

la encrqia depositada en este intervalo AW¿¡¡ es:

Ax!“ =ww.) -wm.)=w. [wo-{1 (21)] , wo)

lo cual también puede interpretarse comodiferencia de energías transmitidas.

La temperatura TH de la fuente de electrones supratérmicos puede

estimarse mediante el valor local de la intensidadI del haz láser a través

de la expresión empírica

O.1.. L

TH=Q4 (IlL) , (Mi)

que representa el escalado de la misma con la intensidad I y la Iuhqilud (lo

onda XL del láserIIOl-lozl. Los valores del exponente Qzestán ((Nllprondidns

ener .3 Y JO}. Con este modelo de deposición continua de energia Harman y

Kidder han obtenido buenos. resultados en la simulación de experiencias de irra­

diación de discos planos de aluminio y crono“.

El carácter altamenteenergético de los'electrones supratérmícos produ­

dos en la zona de la superficie critica hace que los mismos transporten y de­

positen energía por delante dul frente de ablación, calentando y degradando ol

material y aumentandoel trabajo necesario para comprimirlo. [ste precalenta­

miento tiene consecuenciasmuy significativas en los experimentos de implosión
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de blancos esféricos de vidrio de paredes delgadas rellenados con una mezcla

equimnlar de Deuterio-Tritio. En efeCIo, al irradiar estos blancos con pulsos

de alta potencia (típicamente I N 10"- 10“ Ncnï’, ALI l um) se producen elec­

trenes de temperaturas 1L “15. -15. KeV.A esta temperatura el libre camino

medio de los electrones supratérmicos resulta comparable y aún mayor 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 algún eloclu hidro­

dinámíco. y como consecuencia de ello provoca la compresión del Ctmmustible

termonuclear. Este nndo de operación en blancos esféricos se conoce bajo el

nombrede implosiones explosivas ("exploding pusher").

Nos interesa extender el modelo de deposición continua de Harrach y

Kidder para aplicarlo en la simulación numérica de tales experimentos. la idea

consiste en consideraral espesor de vidrio comprendidoentre la superficie rri­

tica y la interfase vidrio-combustible comouna especie de "caja resonante”

donde el electrón supratérmico deposita su energia gradualmente a través de

varios pasajes por el mismo lugar (ver Fíg. 3.“). En cada pasaje calculamos

la deposición con la fracción de transmisión í; (Q) de la expresión 3.39

correspondiente al modelode Harrach y Kidder. Para justificar esta idea le­

nemosque tener en cuenta lo siguiente: en primer lugar que los electrnnes

supratérmicos que ingresan a la corona ( 13(11 ) no pueden acelerar y nrla ­

trar en forma conjunta a los iones debido a la diferencia de masa entre ellos

Esta separación de carga induce camposeléctricos instantáneos que los refle­

jan e inyectan nuevamente al sector de plasma denso ( }))}% ), donde dep“­

sitan su energia en forma eficiente. En segundo lugar aquellos elucernes que

logran atravesar todo el vidrio sin ser totalmente atenuados ingresan a la
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masa gaseosa de centustible termonuclear (Po-r N .00l g cm"). Si tenemos

en cuenta las diferencias en densidad P (PVH l. g cm") y en númeroatómico

Z ((ZDT)= ¡._<2,>- IO.) entre el vidrio y la mezcla fusionable Deuterio­

Tritio, podemospensar que esta transición es casi comoun "salto al vacio"

para el electrón supratérmico que atraviesa rápidamente esta cavidad esférica

prácticamente sin perder energía en la mismay penetra nuevamente en el vidrio

por el extremo opuesto del blanco, reemplazando al electrón que sale por alli

y manteniendo en consecuencia el balance de carga (ver Fig. 3.3).

Esta idealízación de la dinámica de los electrones supratérmicos

nos permitirá calcular su atenuación en el vidrio despreciando la energia de­

positada en el combustible gaseoso, la cual es a su vez una hipótesis común

en los métodos analíticos sencillos que pretenden escalar las condiciones fí­

nales del combustible con los parámetros iniciales de la experienciaIl3| I.

Supongamosque en un instante determinado el espesor de vidrio com­

prendido entre la superficie critica y la interfase vidrio-DT tiene asociado

un espesor generalizado yr que de acuerdo al detalle de la expresión 3.39
podemosescribir de la siguiente manera

Z

siendo V4“­

QT= Pda

(3.1i?)
_Í_
b (lv/I) ’

Comose ve esta cantidad depende no solo del estado hidrodinámíco a través

del valor de QT, sino también del valor de la temperatura de la fuente 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 elec­t 2.

trón supratérmico, teniendo en cuenta que en cada pasaje deposita de acuerdo
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'-P=.0019cm_,

-CoñbústiblekDÏ)­

:lí¿_l¿lïesteesquemanuc<zra1a¡dea|íraci6"aku*¡daparalaCináricadelose!eclrone<

supratérricos

quero<perritccalcularladepenicíórdesuenergíaerelvidrio

suponiendomülïíp!r<pakajesatravékde!"zumo
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SC Interfase
(Sup. Crítica) Vidrio - DT

l

l

I

-> —— 16-rPasaje

4- — 29-9Pasaje

-> — 3""—rPasaje

4- __

z’iJ.. 3.1: esquema ilustrativo para el cálculo de la deposición de energía por
múltiples pasajes de electrones suprate'rmicos .



-||9­

a la Icy 3.1a0 (ver Fig. 3-“)

Awduf w° {[ífiï) - f¡(723]+ [fi(271‘-72)' ZYT' )

si aplimrnns este raznnamienxo sucesivamenle a múltiples pasajes podemosnblo­

AWCL” = Wo í [SJYJ " 51(72.) ]

‘ [um-7.) ' {4271' 72)]

+(í.(2yr+y.)-í,(271+ m]

'[i<er-v.)—ier-vz)] + "'I

de donde podemos deducir fácilmente una |ey análoga a la expresión 3.140pero

debida n múltiples pasajes, o sea

AW“ =wo{6mm - Guam)! I “Jn”

dondedefinimosa comoel factor de transmisión(enimdoen

cuenta múltiples pasajes en un recorrido pe ríódíco de período 2‘11- y cuya

expresión viene dada por

G(y,y1.)= Z {fï(2K7‘T+7) ‘fT[2(K*4)YT"/]j , (3.1.1.)
¡0,0

definidopara 0 YT
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Podemosverificar que este factor de transmisión satisface dos pro­

piedades básicas: G(O¡yf)=4 yG(yï.y')I4 ,que significan que al principio

tenemos todo para transmitir y al final tenemos todo depositado, respectiva­

mente. Para la primera de ellas podemosescribir

G(w =Z {amm - ¿[unnywll= s, (o)=4 ,
K>,0

para lo cual hay que tener en cuenta que 51(1)—'0 SI X -'—O00 (lo cual

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

G (Y'r;Yr) = X; {LBZKHHJ -fT[(zK+4)yT] -.; o

En las Figuras 3.5 a 3.7 presentamos los gráficos de G(YIYT)

en función de la variable y para disti'ntos valores del parámetro 71- en

el intervalo .SQYTS 7.5. Para hacer-el análisis de las mismas debuuos (em-r

presente que la función 51,00cae del valor 4. a .1 entre X=0. y 34:14.

por lo tanto podemosconsiderar que a partir de este valor la enerqia que

transportan los electrones supratérmicos ha sido prácticamente depositada de

aCuerdo al modelo de Harrach y Kidder...De los gráficos vemos que para valo­

res pequeñosde yïel factor de transmisión shin/atiende a una linea recta ,

lo cual representa un mecanismo de deposición uniforme que a su vez es con­

sistente con lo que significa yt pequeño -. valores altos de TH (electrones

muyenergéticos) y valores bajos de 11' (poco espesor de vidrio o bai.) den­

sidad). 0 sea que en esta situación los electrones supratérmicos realizan mn­

(os pasajes que finalmente reparten su energia en forma uniforme. Cn cambio

para valores grandes de YT las cruvas de G(Y¡YT) tienden a pared-rss nlá>
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onlro si y aun a superpnnerse. Este efecto es particularmente notorio en la

Figura 3.7 donde resulta dificil diferenciar entre si las curvas correspon­

dienu-s a los valores YT= 6., 6.5, 7. y 7.5. Se lo puede enlender si se pien­

sa que a medida que yt crece y supera el valor N ¿I . la energía queda prác­

licann-nte depositada al cabo de un solo pasaje independientemenie del valor

de yT Por lo ¡anto podemosestablecer otra propiedad del faclnr de trans­

misión
G (y,v1) —> f, (y)

YT—+ o»

Para que todo este tratamiento resulte Cimpuracionalmenleofírionlv

no es posible pensar en calcular la función G(Y,YT) a través de la svric!

3.“! dentro del código numérico de simulación. Es preferible (abular la fun­

ción (¿47,71ch una tabla de doble entrada y luego realizar ¡Illerpuldción

numérica en la mismadurante la simulación. Desde este punto de vista rrsulla

convenienteredefinir la función en funciónde la variable norma­

lizada 9:7/71Ü

¿(9,71%ZMYrühíl]'{,[YT(2(Ku)-9)]} , (3.1.5)
K),0

__—Ï

para O 4 . Siendo9=i= L ­
Y? RT

A A

Conenladefinición verifica

¿(OIYT)=4 y ¿(4IYT)=O



G(yIYT)

1.

.2.61.1.'21.62.y

¡ón cnfu'ïcïó"deyrar:,1'-..'.Y.,1.5Y7.



1.2'.

Fi .3.6:gráficosdelfactordctrans‘nisíí"G(y,y1_)en‘uncïór‘50yparayT=3.5.h. .L‘'

.1'

-4rJ.

_“14
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A

En Ia Fig. 3.3 presentamos el gráfico tridimensional de G(;IYT)

en función de 9 e yT calculada a través de la serie 3.h5 con una precisión

relativa menor que 10'” . Comose ve el comportamiento es suave y resulta

apropiado para realizar interpelación duadrática en dos dimensioneslsal. En

la construcción de la tabla se ha tenido la precaución de tomar pasos cons­
A

tantes en y e yT . para evitar el proceso habitual de búsqueda previo al
a u .- A
alculo de la InterpolaCIon. Deesta maneradadoun par de valores y

' A
e yT (YTT) para el cual interesa evaluar G(y,‘,<r). la ubicación I . J

en la tabla se obtiene directamente mediante expresiones FORTRANdel tipo

I=1DINT(SO*YSS+1.DO) 7 J=IDINT(2HTT)

Este modelo para computar la deposición de energia por electrones

supratérmicos en implosiones explosivas de blancos de paredes delgadas repre­

senta una simplificación sustancial respecto de un cálculo de lipo mulligru­

pal y en consecuencia una importante economia de tiempo de cómputo. Para tener

una idea basta mencionar que el mismocaso corrido con electrones Supratérmi­

cos sólo incrementa en un 252 el tiempo de cómputo respecto de la corrida sin

eSte efecto.

.l.3 Condiciones de contorno

Las condiciones de contorno necesarias para resolver el modelo de­

penden de le situación que se pretende simular en particular de la geometria

y condiciones de la experiencia. Comoya hemos mencionado. en este trabajo

nos interesa simular experiencias de compresión por onda de choque en blancos

planos (geometria plana) e implosiones de blancos esféricas (geonetria esféri­



fir. 3.”: (“.’.U01nailustrativo del lalanco y las condiciones do conlorm- ¡mm la­
¡mpn-zrlas plane (a) y esférica '_
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ca). En ambos casos las condiciones de contorno se refieren a la ecuación de

Euler (3.5) y a las ecuaciones para las temperaturas T; y Ti. (3.9). En ln

Fig. 3.9 se presentan los esquemas de blancos y condiciones de contorno para

cada geometria

a) Geometría Elana.

l) Presión externa nula (P I 0.) sobre ambascaras del blamn

(1:0. y Jt=R.). ’
2) Flujos de calor F. y F; nulos a través de ambas caras del

blanco ( JT.- 0. y Jt-Re).

b) Geometría esférica

l) Presión externa nula (p - 0.) en la superficie externa del.

blanco (JI - Ro ).

2) Flujos de calor Fe y F3. nulos a través de la superficie

externa del blanco (Jl - R.) y en el centro (JT.= 0.).

3) Velocidad nula (flr- 0.) en el centro del blanco (JL: 0.).

.‘I Las reacc ¡Ones termonuc Ieares

Cuando los núcleos de Deuterio (D) y Tritio (T) del combustible

(nrmonuclear adquieren suficiente energia cinética comopara vencer In repul­

sión coulombiana entre ellos. comienzan a producirse reacciones de fusión nu­

clear. En este trabajo vamosa considerar las siguientes tipos de reacciones

[ermonucIeares
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D + T ——> “He (3.6MeV)+n(4‘i.4Mg\/) ,

T “.0MeV)* H (3.o MeV)

’He (0.8MeV)+ n (“5mm

Cada especie nuclear (D. 'r. 'He. ’He, H. n) está caracterizada por un número

alótnico ZR _ un número másico AKy una fracción de población {K . De manera

que el número atómico promedio Z y másico promedio A del combuslíblt' vienen

dados por

Z=Z &KZR , (3.1.6)

PF; EKAK (3.“7i

Por olro lado los {K cumplen

g. =LK , (3.1.8)
K 'YLL

y satisfacen la condición de normalización

Z fK:4 (M9)
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siendo 11K la densidad numérica de la especie nuclear k-ésima y "lu la densidad

numérica de iones promedio.

En el instante inicial (t IO) la composisíón del combustible es una

mezcla oquimolarde .o sea que las fracciones f“ iniciales son

5. —_L f = L f = -1- ; = ¿- í =—l— f :L .nz ¡TziaHez15p-¡‘2’ JH¿)%2
Para instantes posteriores (t >0) las reacciones termonucleares alteran la

Luilslílución inicial del combustible. Si con ¡"y Rho denotamos la cantidad

por unidad de tiempo y volumen ("reaction rates" I R“ l =IRDD Ide ri-accinn. ,

un” s" ) de tipo y . cuyasexpresionesson

RDT= TIÏ ÍDÍT (MOT ' fñbnT(GM)bT , (3.50)

1 . Á 1

RBD= Í mÏJDfD(GN)Dp‘ í “no (6”)00 I (3.5|)

. ff", 6‘ . . .siendo \J‘ DT y (V 0° los respectivos valores medios sobre ln distribm ion

de velocidad relativa de los reactantes del producto sección eficaz (C) por

el módulode la velocidad (of), podemosescribir las ecuaciones cinéticas para

la evolución temporal de cada una de las densidades ‘TtKde la siguiente mane­
llrral )l

d‘n
En =-ZRDD-RDT l

QT: ‘ RDT'l' í RDD ltp.
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(3.52)
Roo

Si sumamostodas las ecuaciones del sistema 3.52 y teniendo en cuenta que"l
11K'1 Tu , obtenemos

K

¿m_ = 0 (3.53)dt
En el tratamiento de las reacciones termonucleares vamosa realizar

(los aproximaciones:

l) Supondrems que los neutrones producidos en las reacciones de fu­

sión escapan del sistema librementel con la correspondiente pérdida de masa.

momentoy energia que esto significa .

2) Supondremosque las particulas cargadas producidas en los reaccio­

nes de fusión depositan su energía localmente tontribuyendo al calentamiento

"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 fácilmente. La segunda de ellas es más

restrictiva. ya que particularmente para el caso de las particulas alfa ("He)

los libres caminos medios no son tan pequeños como para suponer deposición
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local en todos los casos. Precisamente e| transporte de energia y su deposición

(-n el combustible fusionable a través de ellas es lo que orlglna el frunle

termonuclear de quemado ("Ïhermonuclear burn Front"). Sin embargo no cs obje­

livo dc-I presente trabajo estudiar la ignición y el quemadode blancos de in­

terés lermonuclear. y en las implosiOnes esféricas que presentaremos en el ca­

pitulo v la energia depositada por los productos de fusión no es significativa.

Comoconsecuencia de la pérdida de neutrones del sistema, en nuestro

vaso no sv satisface la condición 3.53. Por el contrario. la disminución de 7|;

en el tiempo viene dada por

Í:¿=— (gi-+2" (3.51!)

Si definimos las cantidades Sm- y Spp como

A

" Ru‘r‘ ï Ron

SD, = Ro, I'm. 7 SDT= R91 Im. , (3.55)

podemosescribir un sistema de ecuaciones comoel 3.52 pero para las fracciones 5'“

5%ÉPZL- 2 Spb ‘ SDT

5 1 ­Épswïs” I "'5“
(un ¿s ¿f I
¿tHe =5'" ’ ¿t’H'=‘ï5°°’ ¿tu=ïs°° '

donde debemos tener presente que debido a 3.5‘! las fracciones están sujetas

a un proceso de renormalizacíón al cabo de cada paso temporal de integración,
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' 5
f“ =—“— (3.57)25}

a.

La expresión dt- la energía especifica depositada localmente por lo>

productos cargados de fusión por unidad de tiempo en iones Y; y eleurnnes

Y ese

Y'¿= P51 R51 EDT + Pao prE-DD ¡ (3.53)

ye‘U‘PoT)RDTEDT* (4' PDD)RDDEDD , (3.59)

siendo RT y PDDla fracción volcada en los iones |89|

p =___T__
°T Te+3.=Hx40°

PD D

=
1; + ¿.2 x ¡loq

YEN y EN, las energias totales de cada caso

Et,T - EqH‘ = 3.6 Mev ,

En; = ET +EH" ESHO= MeV

Para las expresiones de los promedios (Cl-¡“mn y (CJ-’30“)no hemos uti­

. . . . . 2 8 .ll¡nado los (IJUSIOSsemnemplrlcos convencionalesI ‘ 9 3|. sino los resultados
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T(D,n) He D(D,n) He D(D,H)T

-13 '15 '15
A 8.9531x10 5.5757Bx10 6.18595x10

E, 6.661 6.26962 6.26962

-2 -3 -s
P2 2.318421x10 3.329935x10 2.543079x1o

-2 -3 '3
Ps 6.116184x10 2.948735x10 2.216964x10

-3
P,| 2.834474x10 o. o.

-3
P5 8.955113x10 o. o.

-5
P6 -5.734052x1o o. o.

"131.­
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de Pereslnhl que representan un ajuste más realista a temperaturas por deba­

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

(Gar)= A 9 (g/Ts)” exp (es) ,

9= T/Fm , F= B/e‘“ (“m

[gamma]
[4 +T(P5+TB)]

los valores de las constantes A ,B , P5 .R. y P¿ dependende la

reacción y se dan en la Tabla 3.3. Las unidades de la temperaturaT son KeVy

FULl-T

las del promedio (6'07) son cmJ s" .

l I I . l .5 Teoremas de Conservación

Vamosa demostrar a continuación los teoremas de conservación do

impulso y la energia dentro del contexto de nuestro modelo. El interés en dar

forma explicita a estos resultados bien conocidos más allá de lo que ellos mis­

mos significan. reside en el hecho de que representan potenciales elementos de

diagnóstico para la calidad del método de integración numérica empleado. En

efecto. un modeloque sea resoluhle analftícamente mide sus aciertos y desacíer­

los fundamentalmente en función de las hipótesis y aproximaciones del mismo.

En cambio. comoes nuestro caso. en un modelo cuya solución no es analítica_

el grado du 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 solución.

Nuestra idea es la siguiente, por un lado disponemos de un conjunto

de etuaciones diferenciales con sus condiciones de contorno que definen

matemáticamente al modelo y de cuya integración numérica obtendremos resultados.

Por otro lado. es posible demostrar, comoveremos a continuación al menos for­

malmente. que las ecuaciones del modelo satisfacen teoremas de conservación

en forma exacta.

Entonces si con los resultados de las cantidades integradas numérito­

mente retonstruimos las expresiones de los teoremas de conservación y verifica­

mos tun qué grado de precisión se satisfacen, esto mismonos provee una estima­

ción dc la calidad de la solución obtenida y en que medida la misma representa

las prt'dicciones del modelo.

Para demostrar el teorema de conservación del impulso port ¡mos (il’ la

ecuación de Enler 3.5,

de!P¿Tvyp
vv

si multiplicamos ambosmientras por el diferencial de volumengeométrico

e integramos sobre todo el voluneanue ocupa el sistema obtenemos

«J "' A
íp‘Ldv =-5vpdvhé p,“ ¿audt ' s

N
siendo S la superficie que rodea al volumen V . Si ahora recordarnos la Cun­

dición de tr-ntorno de la presión: P)c"o . la integral de superficie solut­
el contorno da cero. y utilizando el teorema del transporte de la Mecánica de

Fluidos podemosescribir
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E

siendo P la cantidad de movimiento total del fluido

S C) flv

por lo tanto en ausencia de presiones externas aplicadas a través del (,untornu

S (o a lo sumosi la distribución de presión es uniforme en el), la (dnl ¡­

dad de movimiento total se conserva

IP“) = P(tIO)=cte (3.6|)

Este teorema vectorial solo nos será útil, con los fines cxpueSlOS

anteriormente. en los casos de geomurl’a plana. Pues para geometrïas esféricas

y cilindrica se satisface automáticamentedebido a la simetría implíeilu en

ellos.

Para tratar la conservación de la energía consideramos la t-xpresión
.

3.8 escrita explícitamente para cada uno de los dos subsistemas (electrones t­

iones)

¿Ec p ¿v_ '
Ït + e It- CS-Qg J

¿_€L P. ¿_V- b­
sicndo + L -8 L ’

5Q0=HQ+K+Ye-J+X i

¿of HL'K+YL+QV ,
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si mulliplicamos cada una de ellas por el diferencial de masa¿M y las inn-­

gramos sobre toda la masa del sistema obtenemos.

Si? CLM+íBe 3%,CLM=J(He 1'K ’7e ‘J+X)CLM ¡

¿E ¿V cLM K Y Q )¿M (3.62)
i M . = H.- + ¿+ _

S—t du + ¿T ¿ V

Veumm.en detalle la ¡uu-gral del término de transporte térmico Hei uleuróni­

(.u u iñnico. Recordando la expresión 3,20 Élra HQ...podemos poner
. .

He). = "14.3Y'Eeu’.

Siendo E¡ el vector de flujo de calor electrónico o iónico. luego

SH“dM=-¿JEAN “59-5; ¿V
N

para lo cual hayque tener presenteque y que la integral se haceN
ahora sobre lodo el volumen v del sistema. Usando el teorema dv Gauss pudullu'.»

llevar la integral de volumen a una de superficie y con la condición de com.“ r

nu F;|¿) :O . igualarla a cero-' c,

gg-EMLV: és Ee.¿-'?1da.=0 ,
(D D

S Hg. ¿M :0

Sum-mm»ahora las dos ecuaciones en 3.62 recordanto la expresión 3.3'4 ¡mm Qv

hp aQV I
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el resultado es

¿LE ¿_v = — a. ,
S¿t¿M+SP¿t ¿M “7*x J) H (3.63)

hit-nao

eggs +64: .

P: P. +P¿ +Pg J
V'Ye *Y¿

De la ecuación de continuidad

podenw> deducir

. __ Q­YE- ¿t'
Consideremos en detalle la integral con P en 3.63

MCM: «or M. .o4_¿M = v-«r ¿VSPaLt SPY‘W Spy-p SP-‘ '
sí utilizamos que

Y'Ü’y) ‘ PZ-y +E'YP )

obtenemos

gpï ¿M=gy.(Pg)¿V{ar-Wet? I
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y usando el teorema de Gauss. la condición de contorno de la presión P)C‘ O

y l.) emoción de Enler 3.5 ,

dd. _ Par-Ada? «Law: ‘_ 2147.
SP4; M'i’m’ SP- ¿t ‘(zP

Reemplazando en 3.63 obtenemos

¿EN L M‘Ñ: Y+X-J ¿M
SPM: +(1de u ) ’

finalmente utilizando el teorema del transporte.(3.610)i
¿t ¿t 2 ¿t

Idenlil icamos cada uno de los términos de la siguiente manera

N

E - e : energíainternatotal del sistema.

_ 4 t "'
Ec- :energïacinéticatotaldelsistema.

iia = J :energía total emitidaen formade radiación(lot
bremsstrah|ung por unidad de tiempo.

gs.- í : energíatotal depositadapor los productosde fu­
sión por unidad du tiempo.
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fi: =‘í x : energíatotal absorbidaprovenienlede la irradia­
ción con luz láser por unidad de tiempo.

Concslas definiciones podemosreescribir 3.6h

¿ (E+EC+Ea-E¡-E¡)=O ,E
o sea que

E+Ec+Eb-Ef -E¡=cte=E(t.=0) , (3.1.5)

pues

E; ¿_ = E? 5 = EEa. = Eïht 8 C) Ou t i C)

_Laexpresión 3.65 representa el teorema de conservación de la vnorgia

que es una identidad escalar y podrá ser utilizada en los tres casos de geome­

.tria (plana, cílïndríca y esférica) sin que se satisfaga automáticamentepor

rnïoncs de ximelría. Nótese que a diferencia del teorema de conservación dol

impulso. que representa las consecuencias de una parte del modelo solamente,

la evaluación de la expresión 3.65 se alimenta cOn todos los procesos físicos

considerados cuyos efectos se calculan de diversa forma con las variables que

se integran directamente (1} .11 ,flr ). Consideramosentonces que la conser­

vación du la enerqïa puede significar un severo control para la calidad del né­

ludo numérico y la confiabilidad de los reSullados obtenidos.
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Ill.2 El Método Numérico

En este apartado vamos a presentar el método numérico empleado para

integrar y calcular la evolución temporal de un blanco irradido con pulsos

láser dc alta potencia de acuerdo al modelo expuesto en "LI. Matemáticamcnte

el modelodefine un sistema de ecuaciones diferenciales acopladasaderivadas

parciales no lineal concondiciones de contorno en el instante inicial (t = 0)

y para todo instante en los extremos JL- 0. y R. del eje espacial. Para resol­

ver este problema resulta particularmente útil y apropiado el métodode din-ren­

cias finitas. Novamos a exponer los detalles del método en general. ya que

los mismospueden ser consultados en la literatura [36‘1'6'H7I sino que solo

indicaremos los esquemas seleccionados y los aspectos más significativos del

tratamiento numérico.

lll.2.l Discretización Espacial y Temporal

La idea básica de la solución numérica comienza por la díscrelízación

de las coordenadas espacialJl. y temporal t . Esto significa que no vamos a

calcular los valores de las magnitudesde interés (J) ,Te ,n)", etc.) en

todo punto sino solo en algunos lugares o zonas. dependiendo del caso. y que

tampoco calcularemos la solución para todo instante de tiempo sino solo en

algunos instantes discretos.

En la fig. 3.!0 se muestran los esquemasdediscretización espacial

y temporal. El segmento de coordenada espacial comprendido entre Jl I 0. y

JI I: Ro se divide en N zonas o celdas que a su vez definen N+1 bordes de

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



9 L0 ;, í
' r

. 41 .MMM“
1 2 l \ / N

1-1 l” "-1

H
n+2

Í n+1

Atn+1/2 Í _____________ ——<—n+1/2
At" n

¿ .—n-1/2
n-1

r'iq. 3.197: ¡“quema dc la Jiscretízación espacial para la coordenada JI
y temporal para la coordenada t .



ria. 3.]1: clnmcntos de volumenasociados a la celda l-ésirna para las gemetrhu
plana (9-1) , cilfndrica (9-2) y esférica (9-3} .
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(JJ l,---¡ N+l) y cadaceldaunanchode celda ARL' RJ“ '

(9. - 1,...JN) . Comose ve denotamos las cantidades asociadas a la celda

con cl subindice 9. y al borde de celda con . teniendo en cuenta que

en valnr numérico )=9. . Si recordamos los tres tipos de geometria a consi­

derar y el signficado de la coordenada espacial Jl en cada caso. el elemento

de volumengeométrico asociado a la celda l-‘sima se ouedeescribir de la siguiente

forma (convenientemente normalizado),

N A 9' 5

¿VF? [RW-RJ] , (3-66)

donde3. = |.2.3 correspomle a las geometrías plana. cílíndrica y esférica (verN
Fig. 3.1|). En función de ¿Vi y el elemento de masa¿"Ide Ia celda l-ésima

se calculan el volumenespecífico y la densidad asociadas a la coorde­

nada +RJM) decentrodecelda

V1: l— 3L (3.67)
¿M1 P1

Obsérvesc que teniendo en cuenta la descripción Langragiana empleada. l'l vic"

mento de masa ¿H1 de la celda l-ésima permanece constante luego V1 y
varian debido al movimiento de los bordes solamente.

La coordenada temporal también (una valores discretos que denotare­
. . 1| . . .mos con el supralndice 'n ( t ) y la dlferencla entre dos valores CUnbuCUll'

vos define el intervalo temporal entre ambos. asi por ejemplo (ver Fig.3.|0)
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Ath.n]¡= tm+l_tm.

en general el supraindice semientero indica que la magnitud en cuestión está

asociada al intervalode tiempo entre los dos ínslanles enteros adyacentes 0

bien a un nivel intermedio de tiempo.

Comose verá de acuerdo a necesidades de centrado espacial de las

variables estas pueden evaluarse en coordenadas de borde RJ o cenlro R1 dc

celda. Igual criterio se emplea con respecto a los niveles temporales enteros

o semienleros. El pasaje de unas a otras se hace mediante promedios arilmérícos.

III.2.2 Esquena numérico para el movimiento de la grilla y la ecuación de [ulgr

La expresión en diferencias finitas para la ecuación de movimiento

de la grilla 3.h es '

en m-i M-‘ÍZ n-‘ÍL

R¿ = R} HT} At (3.68)

Para la ecuación de Euler 3.5 usamos un esquema explícito. del (¡po de los usa­
. . . . . . . . . 88dos en calculos hidrodlnamlcos Lagranglanos unidimensmnales| I

-4 n M

«Wim-"2 -(er. _____(P*'Pa-«).At“ 0-6”
a a á ¿M5,

siendo

PI“ Pe: +Pgn

Esta ecuación lleva asociadas también dos condieiones de contorno:

una snbre la velocidad y otra sobre la presión. Si se trata de un caso de
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geometría esférica tenemos

v(k=0)=o :9 IU'4M‘OVW ¡

q u 4 m"W 2. Iq- l n h
Put = o = "no" “run =(Rm4)' '_N‘' At

Mal

En geometria plana se obtienen condiciones semejantes aplicando Pellao vn ¿Im­

has caras del blanco (i'l yé‘ml).

En la representación en diferencias finitas 3.69 de la ecuación 3.5

hemos hecho uso explícito del formalismo Lagrangiano al no considerar términos

cnnvoclivos en la derivada respecto del tiempo. Esto facilita muchoul (tula­

miento numérico no solo por el aspecto de la expresión resultante en (Hit-ron­

cias finitas. sino también por el conocido problema de difusión numérica aso­

ciado al tratamiento del término convectivo en formulaciones Fulerianas.

|l|.2.3 Esquemanuméricopara integrar las temperaturas Te y

La principal dificultad en el tratamiento numérico del modelu surth

en las ecuaciones para las temperaturas Te y TL (ver expresión 3.9). Estas dos

ecuaciones. que deben ser resueltas simultáneamente con las de movimiento de

de la grilla 3.1i y de Euler 3.5 . son de tipo parabólico no lineal debido al

aspecto de los términos de transporte térmico He y . La no linealidad

también se refleja en los otros términos en ambos lados de la expresión 3.9.

En particular la contribución de intercambio colisionalK entre ¡unes y elec­

trones puede presentar regímenes totalmente diferentes a lo largo del eje espa­

cial. Asi por ejemplo podemos tener simultáneamente un sector de plasma denso
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y relativamente frío en el cual los electrones e iones están fuertemente acu­

plados (tiempos de equilibrio electrón-ión cortos) y un sector de plasma tenue­

enrarecido en la corona con electrones calientes e iones fríos donde predomi­

na el desacople entre ambossubsistemas (tiempos de equilibrio electrón-ión

larqos). En caso de utilizar un esquemaexplicito para estas ecuaciones debe­

rt'amos avanzar con pasos temporales muy cortos que prolongarian el cálculo

innecesariamente. Incluso la diversa falta de linealídad de cada uno de los

términos de la expresión 3.9 y el distinto peso relativo quepueden tener de­

pendiendo del caso que se tratan, deben ser considerados en la elección (lc-I

método numérico.

Evidentemente la elección debe orientarse hacia los esquemas (lc tipo

implícito. debido a su propiedad de ser numéricamenteestables independiente­
. |88,II6_H7| lmente de la magmtud del peso temporal empleado Dentro de este

conjunto hemos elegido el esquema totalmente implícito, cuyo uso se recomienda

especialmente para los casos altamente no lineales. Con esta elección podemos

escribir la ecuación para la temperatura iónica j. de la siguiente forma (un

tratamiento similar se puede hacer para la ecuación

nica Te )

de la temperatura electró­

r‘ .¡l .n_ 1L 'n ’n-l

CVG,-Tt i+ Bam-Pt)
1 Atm ¡2. 4/2.

donde se ha omitido el subíndice relativo a los iones por razones de simpli­

1. ’n 'n-i m .n 'n ,,‘

+ =_H¡(-Kl+73+Qv¡,(3.7o)

-n

cidad en la notación. Veamosen detalle el desarrollo del término H ( HL )

que da el carácter parabólica a la ecuación. Usando 3.20‘ 3.26 y 3.66 podemos

escribir
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n 4 m,- 'IL l

H1=‘Tm'('545’ I 0-“
-n.

de acuerdo a 3.26 viene dado pori
"A 3-4 n T“-T.“)F. =_(R..X.
J— r) aL (R9: R“) ’

siendo

R'¡=%(R¿+RÉ.¿) ,
luego

.. n34 n T'LTÏZ)
F" =‘(R') X7 ln. En, (3'72)
’ ' ’ (R¿..— RW) '

reemplazando 3.72 en 3.7| obtenemos

n ql CJ“ 'n «n n .n - .n ‘fl Tx

na: li“ [ak-H). x¿..._._t(“3‘71; _ (R¿fix; .:_'RF¿1333:] .(3.73)l f ¿"'- ¿‘H- ¿'i

De 3.73 y 3.70 se deduce un sistema de ecum iones lriolíagonal para

1‘. T. 'n 1\ “fl 'Ix ‘I'L

_Ai1;-1+BRTR -Cl-l-RH=DR 1 3-5“ N4 a (“m

uiL-ndo An: .At-r.-HI
‘ ¿“a (RÏM 'Rz-l)
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y“ 2 (Rïufq XI“ . n-Ala.
9 ‘ Hi (RL-R1“)

'n 'n -n. rn "Il "EJ/2'

B2 = AQ‘l'C9 +CV1 +Cvlïr ’cgi

D: =CC,T.“- Bï,( JH")- H’lv2") +

m 'V‘l 11"," In. 'n md;

ch At +(Qvl+‘/1)At ' ,efl

donde se ha usado la expresión 3.30 para K . Vemosentonces que el avance tum­

poral de la temperatura implica resolver un sistema tridiagonal de ecuaciones
'l.

que en realidad es aparentemente lineal pues tanto los coeficientes A, .
'í ,n ÏL

B) yC¡_ de la matriz del sistema tridlagonal como los coeficientes D¿

del vector de inhomogencidades son funciones de alta temperatura íncóqnil.)
TL

TQ . Por lo tanto el sistema 3.710se resuelve en forma iteraliva utilizan­

do sucesivas soluciones para construir sus coeficientes hasta que la variación

relativa de dos soluciones consecutivas cae por debajo de cierta cota (NLM).

I 0. yLas condiciones de contorno: flujo térmico nulo en Jl

Jl. = Ro su traducen en

F-ÏL = C) ¡Uk 7x I
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Y Fñqoq = C) JVF WL

lo cual puede agregarse fácilmente al sistema 3.7“ extendiéndoln de la siguien­

le forma

- A17141811; -C,_i:,4= D 4494 N (3.75)

AT;= CI: o v rr.

Finalmente podemosdestacar que este esquema tiene un error local

de truncaciónde orden en el tiempoy en el espacio y que la matriz

del sistema 3.75 satisface la condición de dominancía diagonal. o sea

11 rn '(L .

BR>, Arca «ru , (3.76)
n, 'fl. m,

siendo AL . C9. y en positivos. la cual es necesaria para poder aplicar el

eficiente algoritmo de resolución de sistemas tridiagonales que se presunta

un el Apéndice.

lll.2.h Control del Raso temporal

El paso temporal que se usa para la integración no debe ser constante

sino variable. De manera que se pueda ajustar el ritmo de avance del cálculo

a las caracteristicas de Io que se está calculando. tratando de optimizar la

cantidad de pasos temporales empleados para arribar a un derennínado instante.

El control del paso temporal se decide en base a una serie de criterios queres­

ponden a necesidades de estabilidad numérica y precisión.



El esquema numérico 3.69 utilizado para inteqrar la ecuación de

[nur _" re uiere (ue el aso tem ral At se someta a la siguiente con. p.1­J q l p po

I'u ser numéricamente estable

At < %—:Ï' (3.77)

siendo (.5 la velocidad local del sonido. Esta restricción al valor de At se (0­
. . .. . . ¡sal

nnce baln el nombre de conducuon de CouranI-Frtedrlchs y Lewy (CFL) .

Los esquemas implícitos utilizados para las temperaturas T; y T._

no imponenrestricciones a Iamagnitud del paso temporal por motivos de ehlubi'

lidad numérica. sin embargopor razones de precisión es conveniente aunar las

máximas variaciones relativas permitidas a las mismas al cabo de un puso tempo­
IIIBIral

d Taj» < € e
0.5.

¡1' I

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

forma

'ne3/2.
W

T ' 'ur'l'l.

At x4 en. "WIN" .ÏIÏQ At J (3.73)

M

1211- 7:52

donde los valores para €e_¡_típicamente fluctúan entre .Ol y .05. Y el mínimo

se debe (omar respecto de todos los valores de a posibles.

ldéntico criterio se ha adoptado con las variaciones relativas del

volumenespecífico V y de lo potencia del pulso láser PL (t) _ n sea



d.V_ ¿PL
V Pt

< €v j < 6p - (3.79)L

También se controla que el cáICUlo no se frene bruscamente. Para ello

Se pide que

n+3/2 A "H‘Ial
A‘l‘. >, É At (3.80)

con valores de O.del orden de 2.. En caso de que esta condición no se cumpla
mr4h

se supone que el paso temporal anterior fue demasiado largo. se reduce [lt
l

a AÏMWJEÉAtmula’Y se repite el paso temporal anterior.
Finalmente la lentitud en la convergencia del cálculo iteraiivu para

los esquemas implícitos de 1; y "Tí , o sea la cantidad de iteracíones emplea­

adas en su solución, determina un máximofactor de amplificación del paso lem­poral
{ná-4’?»nin-3M.

At ((FMADTl'At . (3.8|)

Si el cálculo implícito no converge al cabo de un número máximode iteraciones

prefijado (6 en nuestro caso) se retrocede y se avanza más lentamente. Algunos

autores han señalado la falta de garantías con respecto a la convergencia de

eStG Parte del cálculolllg’lzol ._Sín embargo la condición 3.81 nos ha ayudado

muchoa evitar este problema con prescripciones para FHADTderívadas de experi­

mentos numéricos.
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lll 3 El programa

El modelo y el método numérico desarrollados se han implementado en

un macroprograma de computación escrito en lenguaje FORTRANIV que hemos llama­

do DELFlN-lD.

La arquitectura del mismoha sido concebida en base a los lineamientos

de la programación estructurada. Es decir: no se ha escrito un único gran seg­

mento de programa, sino varios no tan largos y con fines especificos cada uno

de ellos. El prognama asi desarrollado consta de un programa principal (MAIN

PROGRAM),un bloque de datos (BLOCKDATA), 16 Subrutínas (SUB-ROUTINES) y un

total de 1721 lineas de programación. Consideramos que este tipo de arquitec­

tura de programas, que fundamentalmente pretende versatilidad y claridad, es

el más apropiado para el tratamiento de problemas de computación complejos como

el nuestro.

La Fig. 3.12 muestra un diagrama de bl0ques del código DELFIN-ID,

que también puede interpretarse comoun diagramadel flujo de programa principal.

Vemosentonces que el programa principal trabaja como un “tomador de decisio­

nes“ a nivel global sin intervenir directamente en las distintas etapas del

cálculo, sino en cambio reclamando la intervención de cada una de las distintas

subrutínas cada vez que es necesario. Para que este tipo de procedimiento sea

eficiente es necesario transferir los argumentosde las subrutínas mediante.

estructuras tipo COMMON.El programa consta de 36 bloques de COMMONque agrupan

las diversas variables de trabajo del programade acuerdo a caracteristicas co­

muneso fines específicos.

Hagamosun análisis del esquema de la Fig. 3.12. Luego de la lectura

de datos, la subrutína INICelabora las condiciones iniciales de la simulación

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

INIC

CONTER

Imp. Cond. Ini­

COLD

CEXPLI

¡ Inc. Tiempo
GELQ

CIMPLI

ADLL FPLé
No FUSION

ENERGY

} PROD TSTEP

III'll

“¡.21!RSLÍ

Imprimir

Flg. 3.12: esquema de funcionamiento del código DELFIN-ID.



Sus funciones son las siguientes:

CONTER:calcula conductividadestérmícasy potencial de Planck.

COLD:calcula la curva fria del material.

GIL: calcula Ia ecuación de estado de los iones.

GELQ:calcula la contribución térmica a la ecuación de estado de los

electiones.

GELQa su vez utiliza la subrutina función FERMIpara el cálculo de las funcio­

nes de Fermi-Dirac.

Una vez que el estado del cálculo está listo para comenzar la simu­

lación. se imprimen las condiciones iniciales y se comienza el ciclo de avance

temporal. CEXPLI reSuelve el esquema 3.68 para la evolución de la grilla y

calcula volúmenes especificos y densidades. CIMPLIresuelve el esquema impli­

cito de las temperaturas en forma iterativa. El cálculo de los coeficientes

del sistema 3.75 requiere la intervención de las subrutinas CONTER,COLD,GIL,

GELQ. ADLL. FUSION, RSLT, TSTEP, cuyas funciones son:

ADLL:calcula la absorción de la luz láser. En FPL se programa el

pulso láser externo

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

cula reacciones de fusión y la deposición de sus productos.

RSLT:resuelve sistemas tridíagonales.

TSTEP: determina pasos temporales.

A la salida de CIMPLIse controla si hay que repetir el paso temporal o no.

La repetición puede venir indicada desde TSTEPo bien desde la misma CIMPLI

debido a la no convergencia del cálculo implícito. Si hay que repetir se retoma

al comienzo de CEXPLIcon paso temporal reducido. Si no hay repetición CIMPLI



también calcula el esquema de las velocidades 3.69; ENERGYevalúa la conserva­

ción de la energia y PRODel valor medio del producto densidad-radicm (jüii) del

combustible. Si hubo reacciones termonucleares. FUSIONen su segundo modo de

operación, calcula la cinética de la composición del combustible.

Finalmente se imprime, si corresponde hacerlo, en parte desde el pro­

grama principal, y los gráficos desde GRAF.La finalización de la simulación se

decide en base a dos criterios alternativos: númeromáximode pasos temporales

de integración o tiempo máximopermitido. En ambos casos antes de c0rtar la eje­

cución se grava el estado de las variables necesarias para continuar el cálculo,

si se lo desea,después de analizar los resultados de una corrida.

La ejecución de este programa representa un problema de volumen de

cálculo y no de memoria. Cabe mencionar en este sentido que el módulo ejecuta­

ble ocupa aproximadamente 2Í7 Kbytes de memoria de acceso rápido y que los

tiempos de CPUempleados han oscilado entre 30 y 120 minutos por corrida depen­

diendo del caso, compilador y computadora utilizados. Las especificaciones de

casos concretos se harán en los capituloslV3/V que están dedicados a Ia presen­

tación de los experimentos simulados en este trabajo.



CAPITULO IV

SIMULACION DE EXPERIENCIAS DE IRRADIACION

SOBRE BLANCOS PLANOS



IV SlMULAClON DE EXPERIENCIAS DE IRRADIACION SOBRE BLANCOS PLANOS

IV.1 Compresión dinámica inducida con pulsos láser de alta potencia

La tecnologia de producción de pulsos láser de alta potencia ha en­

cunlrado. desde hace unos pocos años, un nuevo campo de aplicación en el estu­

dio de la ecuación de estado para materia hipercomprimída. En efecto, la irra­

diación de blancos planos con pulsos láser de alta potencia induCe en el mismo

la propagación de ondas de choque fuertes, que han demostrado tenerII/'2]I
lll-16,

lonsidad comparable y aun mayor a las generadasixn'técnicas vxplosívas

28‘30,56,121l.

En estas experiencias se apunta el haz del láser sobre una de las

caras del blanco plano tratando de producir una mancha Focal cuyas dimensiones

características sean muchomayores que el espesor de la tableta. Por Io tanto

la mayor parte del material se comprime debido al pasaje de un frente do cho­

que que, en buena aproximación. puede ser considerado como plano. Esta confí­

guracion responde al caso de geometria plana esquematízado en la Fig. 3.9.

Simultáneamente. si los efectos debidos a los electrones supratérmicos son ím­

porlantes el espesor debe ser SUFÍCÍente como para dar lugar a la formación del

frente de choque por deposición de la energia de los mismos. pero no demasia­

do grande para evitar una atenuación significativa de la onda de choque o la

violación de la hipótesis de simetría plana.

Una de las magnitudes más importantes que se determina en estos expe­

rimentos us la velocidad de propagación de la onda de choque. pues a través de

[17.19.21].ella puede ¡»ferírse el estado de compresión alcanzado Con este fín



Aluminio

10 _2a. -16.21x10 dy an

10 _2
C1_z 197.95x10 dy an

10 _2
0., -435.2x10 dy cm

10 _2
0.1. —197.95x10 dy an

10 _
Üvs 829.18x10 dy cm 2

10 _
0.6 —450.69x10 dy cm 2

10 _2
0o; 72.92x10 dy cm

9. 6.

6 _ _
b 33.x10 erg g l °K l

fio 518. erg g_l °K'2

9, .5

-3Po ga“

Tabla 4.1
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la superficie libre de los blancos se moldea en forma escalonada y su evolu­

ción temporal se sigue a través de fotografia ultraerápida con cámaras de barri­

do continuo (tipo “streak“). De esta forma utilizando la luminosidad propia

del material, producida por el calentamiento detrás de la onda de choque, se

'puede determina rel tiempo empleado para recorrer una distancia conocida y es­

timar de esta forma la velocidad de propagación con una precisión del orden del

15%. Cabe destacar que este tipo de mediciones se realiza con cámaras de barri­

do continuo que poseen una resolución temporal del orden de los lO. ps.

En este capitulo presentamos los resultados obtenidos con el código

de simulación numérica DELFIN-lDpara 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 ecuación de estado expuesta

en el capitulo II, expresiones 2.2 a 2.8 y 2.21 a 2.2h, cuya parametrÍZación

para el aluminio se da en la Tabla h.i.

V.2 Optimización del método numérico en la simulación de blancUn pldnux

Los resultados obtenidos con las primeras corridas del código de si­

mulación sobre casos de blancos planos, sugirieron una sencilla idea con miras

a optimizar la implementación del método numérico. La idea parte de obServar

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 permanece sin perturbar. Dicho en otras palabras, hay

un conjunto de celdas de la grilla de cálculo comprendidas entre 9:4 y

VLLlN.Ï donde las variables son permanentemente calculadas a pesar de conocer­

se su valor de antemano, pues son representativas deuna zona aun no alcanzada
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por el efecto perturbador de la onda de choque. Por este mismomotivo la con­

dición de contorno para el flujo de calor expresada en el apartado 3.1.3 que se

debe aplicar sobre la celda i se satisface también automáticamente para las

celdas ubicadas a la derecha de esta, hasta la que se encuentra en Q= LthÏ..

Esta caracteristica permite, mediante cambios menores dentro del pro­

grama, realizar el cálculo solamente dentro de un sector de la grilla compren­

dido entre la celda con l=|_HVÏ_ , por el extremo izquierdo. y QJNJ . por el

derecho.De esta forma se puede optimizar el uso de la grilla, el número de

operaciones realizadas para avanzar un paso temporal y el tiempo de cómputo.

Sin embargo\ cabe formularse dos importantes preguntas. En primer lugar, ¿qué

prescripción podemos dar para que el programa estime el valor de .HÏT?, y en

segundo lugar, ¿en qué medida esta forma de realizar el cálculo puede alterar

la estabilidad del mismo?

Para estimar el valor de LNQTse computan las variaciones relativas

_de las temperaturas electrónica (.1; ), iónica ( 11 ) y de la densidad (53 )

al cabo de un paso de integración, comenzando desde la celda con Q=¡V en di­

rección al interior del blanco hasta detectar la primera de ellas en la cual

se satisface que el módulo de la mayor de las Lres diferencias relativas cae

por debajo de cierto nivel de tolerancia ('TOLJ. Desde esta se tiene en cuenta

un margen de precaución contando a su vez un cierto número más de celdas

( LÏWAR)hacía la izquierda. El número de orden de esta celda es el valor que

se asigna a LINÏ'.

Con respecto a la segunda pregunta resulta un poco arriesgado contes­

tarla a priori”. debido a la complejidad y no linealídad del cálculo que se

tiene entre manos. Noobstante parecería natural que sí se elijen TOL_yLÍ4Fli
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de manera que LJÍUT tenga un corrimiento suave y gradual desde algún valor ¡ní­

cial hasta LlN1-=4 , a lo largo de toda la corrida, la estabilidad del cálcu­

lo no tendria que verse seriamente afectada.

Las primeras corridas de prueba con este agregado demostraron la fac­

tibilidad de la ídea expuesta y despejaron las dudas planteadas sobre la mís­

ma. Se han efectuado corridas con grilla completa y con grilla efectiva de cál­

CUlode longitud variable sin detectarse diferencias significativas en los re­

sultados obtenidos para las variables integradas por elprograma. Los valores ti­

picos de TOLyLMARusados son: Tal-""10-7 y LMARNLLDe esta forma hemos logra­

do reducir el tiempo de cómputo por corrida en un 50%, de manera que cada uno

de los casos que se presentan a continuación demandó típicamente unos 30 minu­

tos de CPU. siendo el programa compiladoconel compilador FORTRANG de lBM,

corriendo en un sistema IBM370/3032 y con una grilla de 60 a 70 celdas en

total.

IV.3 Simulación numérica de egperiencias

En la Tabla h.2 se detallan las caracteristicas de las experiencias

cuya simulación numérica se presenta en este apartado.

Las Fíqs. ü.1 y h.2 muestran los gráficos correspondientes a la po­

sición de la onda de choque en función del tiempo R5 (t) obtenidos para los

casos l y 2 de la Tabla h.2. En el caso J (Fig. b.1) no se observa atenuación

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

pagación de Ia onda de choque Rs , de lh.6 fÁTWÍWS . El cálculo completo rea­



Aspectoy

Porcentaje Absorción

Espesordel

Total

Longitudde

Blanco

Energíadel PulsoLáserFWHM

(J)(ps)

Dim.Caract. ManchaFocal

(yrnú

Elipsoidal

Intensigad3i
(wa") (p.111)um)

13

3.2x10Nd,1.0617.44o.%

40.%

35.

30.

300.

200.x500.

Circular

13

8.x10Nd,1.06

35.%

50.

66.

300.

600.

Circular

600.

50.

13

4.8x10co2,10.6

35.%

150.

1100.

Circular

13

6.8x10co2,10.6

30.2

211.

1100.

Circular

600.

co2,10.637.5

1h

3.5x10

50.

800.

150.

Tabla4.2
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lizado con dos vaIOres distintos de limitador de flujo térmito f (.05 y .1).

no repercute en la propagación ¿bl frente de choque, indicando que el limite

superior impuesto al flujo térmico no tiene consecuencias significativas para

este valor de intensidad (3.2 x 10B Wcura).

En el caso 2 (Fig. h.2) la intensidad se ha incrementado a 8 xlO'Jw

cm1 y el espesor a 35.1u7n . El aumento del espesor nos permite observar clara­

mente un efecto de atenuación en la onda de choque después del nanosegundo, que

no solo se manifiesta en la Fig. h.2 sino también en los perfiles de presión

grafícados en las Figs. h.3 a h.5. En este caso un ajuste de buena calidad se

logra mediante una expresión cuadrática para iQSit). Los dos valores utilizados

para 'f repercuten visiblemente en el gráfico de Ia Fig. h.2. Si bien el aspecr

to de ambas curvas es el mismo, la obtenida con 5: = .05 está desplazada hacía

la derecha respecto de la correspondiente a 5 = .1. Esto puede interpretarse

de la siguiente forma: durante la etapa de formación de la onda de choque los

vperfiles de temperatura producto de la deposición localizada de energia en las

adyacencias de ia superficie critica, alcanzan a ser lc suficientemente ahFUPLOH

comopara que el limítador de flujo térmico haga sentir su efecto. La difusión

de calor por conducción térmica hacia el interior del blanco es más lenta con

5 = .05 que con 5 = .1 y en consecuencia también lo es la compresión debida

al desplazamiento inicial del frente de ablación. En consecuencia la onda de

choque tarda un poco más en desprenderse en un caso que en el otro. Sin embargo

una vez que se ha formado y viaja por el interior del blanco, su efecto de

compresiónno refleja diferencias significativas.

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

Supratérmicos incluídos. El valor utilizado para G-es .85, que es el mismo
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que se utiliza en el capitulo V para la simulación de implosíones explosivas.

Los resultados obtenidos no se diferencian de la situación en que no se los

tiene en cuenta ( (Í: 1.), pues su baja temperatura de fuente ( THÉ2.5 KeV),

para esta irradiancia y longitud de onda, hace que su efecto sea desprecia­

ble.

Para obtener un valor representativo de la velocidad de propagación

del frente de choque en este caso, hemos tomado el valor medio temporal de

É¿¡(t) . usando el ajuste cuadrático mencionadoanteriormente, calculado

entre los instantes 't = 1.0'n5 y t = 1.5'ns , que corresponden a la etapa

final del trayecto de la onda de choque, dentro del cual se realizan habitual­

mente las determinaciones experimentales. Los valores obtenidos son 15.8)¿Tü/Wui

si S = .l y 16.}lïnfn5 si 5:: .05. La diferencia relativa porcentual entre

ellos es del 1.3%.

.Las Figs. h.3, h.h y 4.5 muestran los perfiles de presión F) , tem­

peratura T y densidad}? para tres instantes detiempo: Í = 27h.hps , posterior

al momento en que el pulso alcanza su máxima potencia (en Í = 25h.8[>5 ),

t = 830.6 ps , posterior a la finalización del pulso láser (en t = 509.6 Ps )

y't = 1-606Iu5 , cuando el frente de choque está próximo a llegar a la super­

fície libre del blanco. En todos los casos con 1-se indica la temperatura elec­

trónica 1; <3la iónica 11 , pues para todos los puntos graficados sus valores

son prácticamente coincidentes.

En t,= 830.6ps se pueden observar valores de hasta 5_Mben presión

3 en densidad, o sea un factor de compresión de 2.5. En t = 1.606”fi5y 6.8 g cnf

hay valores de hasta 3.Mb en presión y 5.76 g cmü en densidad. Los perfiles

correspondientes al caso 1 no muestran efectos significativos de atenuación
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y tienen valores representativos en presión de 2. a 2.3 Mby en densidad de

5. a 5.3 g cul".

En todos los casos se verifica que la principal contribución a la

presión es debido al efecto de la compresión del material, es decir la que

proviene de la curva fria Pc .
Los casos l y 2 son representativos de las experiencias presentadas

en las referencias 17, 18 y 19. En particular Trainor y colaboradores|18| indi­

can valores para És de (20. 12.)}umflms y para P de (6. 12.) Mb, en una situa­

ción como la del caso 2. En condiciones similaresVeeser y colaboradoresl17‘19l

dan valores para És de 16.0 y 17.6 y 15.3¡u7nrns, obtenidos en tres disparos

distintos del láser y adjudicando un error porcentual a cada uno de ellos del

orden del 15%, los cuales a su vez representan valores de 3. a h. Mbpara P.

Nuestros valores de 15.8 y 16.}4'70/‘715para És y de 3 Mb-para P (tomado como

valor representativo de lo que se medirïa experimentalmente) concuerdan muy

bien con los resultados de Veeser y colaboradores. Sin embargo los valores de

.Traínor y colaboradores nos resultan un poco elevados. En sus experimentos con

un láser de Nd Burnett y colaboradoreSIZII publican conclusiones análogas. Sus

resultados experimentales sugieren un valor para És de lópwwmsen muy buena

conrordancía con los de Veeser y colaboradores.

La Fig. h.6 presenta los gráficos para R5(t)corre5pnndientes a los

casos 3,h y 5 de la Tabla h.2. En estos casos los espesores de los blancos son

un poco mayores que en los anteriores, las intensidades de irradiación son com­

parables pero se utiliza un láser de C02, o sea se ha incrementado la longitud

de onda en un factor lO. Esto hace que la dinámica que provoca la compresión

del blanco tenga una naturaleza diferente con re5pecto a la de los casos an­

teriores.
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En efecto la densidad crítica toma un valor muy bajo para una longitud de on­

da de 10.6}kïn (CS 3.9)(10's g cnfa) y rápidamente se aleja del blanco con

la ablación de los estratos de material más externos, impidiendo de esta for­

ma un acaplamíento láser-plasma por bremsstrahlung inverso eficiente. Sin em­

bargo en esta longitud de onda la generación de electrones supratérmicos por

absorción 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 compresión del material. El rápido e intenso desarro­

llo de este proceso desemboca en el desprendimiento de un frente de choque que

avanza hacia la superficie libre del blanco.

Los casos 3 y h representan configuraciones experimentales del tipo

de las utilizadas por Goldstone y colaboradoreslzol. Las Fisgs. h.7, h.8 y h.9

.muestran los perfiles de P , j) yiT- correspondientes al caso h .El instante

t = 873.3 cs es un poco anterior al pico de potencia del pulso láser que ocu­

rre en t = 93h.2 Ps . La temperatura de fuente delos electrones supratérmícos

T; es aqui de lh.9 KeV. En este instante el frente de choque ha casi complo­

tado su etapa de formación. Se observa un escalón en la presión delante del

del salto principal asociado al frente de choque, lo cual refleja una estructu­

ra más expandida del mismo, producto a su vez de una compresión no tan abrupta.

Nótese también el perfíl de temperatura suavemente decreciente hacia el ínte­

rior del blanco. La presión P alcanza a tomar valores de 2.7 Mby la densidad

13 de S.h8 g chÏ.En estos casos el frente de choque se forma más hacia el

interior del blanco y el frente de ablación penetra más adentro también. En la
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Fig. 4.7 por ejemplo, ya se ha ablado 0.5)UWldeI espesor original de 50.jtwn

de aluminio. el frente de ablación se ubica a h6apu de la superficie libre del

blanco y la superficie critica se encuentra a más de h30.f1n de la misma.

El instante t = 2.23m5 es posterior a la finalización del pulso,

que ocurre en t = 1.868'n5 . Ya se han ablado 0.2fl1n , el frente de ablación

se corrió a 38vuflt y la superficie critica se ubica más allá de los 0.2i n» .

Se observan presiones de hasta 2.8 Mby densidades de 5.7 g cmfl . Este valor

resulta un poco bajo frente al valor experimental de S. Mb, pero es comparable

al resultado del código de simulación LASNEXdel Laboratorio de Los Alamos, que

predice un valor de 3.8 Mb.

La Fig. h.9 muestra la onda de rarefacción que se comienza a propagar

hacia el interior del blanco, una vez que el frente de choque alcanza la super­

ficie libre del mismo.

fl caso S corresponde al experimento de Burnett y colaboradores|21|

.realizado con un láser de C02. En este caso se ablan 2.}¿7ndel material, se

alcanzan presiones de hasta 10. Mby densidades de 8.8 g cníÜ. El frenle de

choque se propaga con una velocidad de 22.7/17nrns . Estos valores concuerdan

dentro de 152 en la velocidad y el 302 en la presión (que son las precisiones

usuales en estas medidas experimentales) con los valores de 13. Mby ZSVMIM/hü

publicadas por Burnett y colaboradoreSIZII.

Finalmente, queremos mencionar que en todos los casos la conservación

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 integración numérica.
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V. SIMULACION DE IMPLOSION DE BLANCOS ESFERICOS

En este capitulo presentaremos los resultadoscorrespondíentes a la

simulación numérica de implosiones de blancos esféricos irradiados con pulsos

láser de alta potencia. El interés principal en este tipo de experimentos re­

side en su aplicación al problema de la fusión nuclear controlada por confina­

miento inercial.

De acuerdo a las caracteristicas del blanco y pulso láser utilizados,

las experiencias pueden agruparse dentro de dos conjuntos: las que operan en

el modo explosivo y las que operan en el modoablativo. Hemospuesto particu­

lar énfasis en la simulación de casos explosivos. Estos constituyen lo mayor

parte de los experimentos realizados hasta el presente y para ellos ha sido

diseñado el modelo de cálculo para deposición de energia por pasaje de electro­

nes supratérmicos presentado en el capitulo lll.

V.1 Caracteristicas de las implosiones eprOsivas

La realización de experimentos de implosíón que operan en el modo

explosivo ha sido el primer paso experimental hacia la fusión nuclear induci­

da con luz láser. Una gran cantidad de trabajo teórico y experimental se ha
|122-i3ll .. Variasdesarrollado para analizar e interpretar tales experiencias

razones justifican este hecho. Los blancos utilizados son cáscaras esféricas

de vidrio de poco espesor (RIAR 'V SOa ¡00, siendo R el radio de la cáscara

y Alk su espesor) rellenas con una mezcla gaseosa de Deuterio-Tritio (D-T) a

baja presión (JjoT'“ .001 g cm"), que son fáciles de fabricar y diagnosticar.
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Los pulsos de luz láser de alta potencia son de corta duración (FWHM'\’50:lOO.

Ps , siendo FWHMel ancho total del pulso a la mitad del pico de potencia),

no requieren otra conformación temporal que la que usualmente se aproxima por

una Gaussíana y tienen intensidades de irradiación sobre el blanco del orden

de 10” WCnÏZ.En estas condiciones se llega a depositar sobre el blanco hasta

lOan"'(cantidad varios órdenes de magnitud superior a la energia interna espe­

cifica inicial) y se provoca un brusco incremento de entropía, lo cual resulta

en un fuerte calentamiento del combustible pero, también, en un bajo estado

de compresión final.

El desarrollo y las principales caracteristicas de las ¡mplnsiones

explosivas pueden resumirse en los siguientes puntos:

a) El alto valor de la intensidad de irradiación sobre el blanco, pro­

voca que parte de la energia se absorba mediante mecanismos de absorción reSO­

nante en la zona de la superficie critica, con la correspondiente producción dv

abundantes electrones supratérmicos. Estos juegan un papel fundamental cn la

dinámica posterior del blanco.

b) Los electrones supratérmicos producidos tienen libres caminos me­

dios comparables yaün superiores al espesor de vidrio, Por lo tanto pueden re­

correr todo este espeSUr calentando a los electrones frios o térmicos del mis­

mo, los cuales, debido a la alta densidad el material, rápidamente calientan

a los iones a través del intercambio colisional. Tambiénse produce cierto

grado dc calentamiento en el D-T.

c) Este intenso. y prácticamente instantáneo, calentamiento de la

masa de vidrio, provoca que la misma explote arrojando aproximadamenle la mi­

tad de su masa hacia afuera y la otra mitad hacia adentro. De esta forma el
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impulsor de vidrio se descomprímesignificativamente durante el proceso de

compresión del D'T.

d) La masa de vidrio que ¡mplota. por efecto de la explosión de la

cáscara esférica, comprime violentamente la masa gaseosa de D-T. Esto provo­

ca la generación de una onda de choque que converge hacia el centro, comprimien­

do el combustible y produciendo un fuerte incremento en la entropiadel mismo.

Por detrás de la onda de choque continua su movimiento convergente la super­

ficie de separación entre el vidrio y el D-T.

e) Al llegar al centro la onda de choque, se produce una serie de

sucesivas reflexiones entre este punto y la interfase vidrio-D-T, que rápi­

damente se atenuan. La compresión debida a este proceso y al movimiento conVer­

gente de la superficie de separación vidrio-DvT, puedeconsiderarseC0m0 aprO‘

ximadamenteadiabátíca.

.f) Los dos mecanismos hidrodinámicos mencionados en los puntos d) y

e) calientan principalmente a los iones de combustible fusionable hasta llevar­

los a temperaturas termonucleares. Debido a que las densidades alcanzadas no son

demasiadoaltas, 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 aquellos, aún en la situación de máximacompresión.

g) Finalmente el incremento de presión en el DvT, comprimido y calen­

tado, termina por frenar al impulsor de vidrio ímplotado alcanzándose de esta

forma la situación de máximacompresión (“stagnatíon point“). Las reacciones

termonucleares ocurren hasta que el DvTes enfriado por el efecto de la expan­

sión y la conducción térmica.

En estas experiencias se suelen alcanzar temperaturas en el rango

de I. a 8. KcVen el combustible. Pero, sistemáticamente, la densidad del mismo
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sólo alcanza un valor del orden de unas pocas veces la densidad del D-T líqui­

do normal (_f&u1'”.2 g cnïa), o sea un factor 100 de compresión con respecto a

las densidades iniciales habituales. Conestas condiciones se alcanzan a pro­

ducir hasta 10'° neutrones provenientes de reacciones de fusión nuclear.

V.2 Simulación de implosiones explosivas

El modelo de cálculo para la deposiCión deenergia por múltiples pasa­

jes de electrones supratérmicos presentado en el capítulo Ill, apartado |ll.l.2.

no especifica el valor del parámetro Ü, . Recordemosque el modelo que utiliza­

mos para realizar la simulación numérica trabaja en función de la energía 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 fracción Ü, (61< l) de la misma y el resto Á"G— se utiliza para

simular la absorción resonante, responsable de la producción de los electrones

'supratérmicos.

La idea para seleccionar el valor del parámetro 6- en nuestro modelo,

consiste en lograr la mejor reproducíbilidad del comportamiento explosivo del

blanco,de los valores de compresión, temperatura y producto densidad-radio del

combustible y también de la producción de neutrones, determinados experimental­

mente.

En la Tabla 5.1 se presentan cinco experimentos tipicos de tipo ex­

plosivo realizados con un láser de longitud de onda de 1 06Juïn en diversos la­

boratoríos, con distintos sistemasde iluminación y que barren un rango bastan­

te amplio en energias de pulso, potencia promedio e intensidad de irradiación.

Los anchos de pulso FWHMquedan comprendidos entre los 60. y 100. PS , y los



Sistemade Iluminacióny
Laboratorio

Energía delPulso Láser(J)

¡wm
(ps)

Potencia Prrmedio

(w)

Intensidad

(wm)

Porcentaje

de

Absorción

Padiodela Esferade Vidrio(fm)

Espesorde

Vidrio

(ym)

2haces
Putherford

(122)

15.3

100.

.15

¡h

6.x10

13.-20.%

44.

.88

Janus-2haces Livernore(LLNL)

(123,124)

28.3

70.

15

1.7x10

23.%

43.3

Zeta-6haces
mchester(LLE)

(125-127)

112.

62.

1.8

15

4.4x10

30.%

56.5

.75

(ruega—24haces

Rochester(LLE)

(128)

710.

89.

y1

6.2x10

21.%

100.

Shiva-20haces Livernore(Il-NL)

(5,124)

2138.

95.

23.

15

7.7x10

20.%

151.

Tabla5.1
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3.x10
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9

3.3x10
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5.x10

9

4.x10
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-u

5.x10

2.x10

10

7.x10

(fi

valorespromediadossobretodalamasade

combustible)
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radios de las cáscaras esféricas de vidrio entre h3, y 151‘)I"ï. El porcentaje

de energia absorbida fluctúa entre un 15‘ y un 30,%. Nótese que en los casos

h y 5 los radios (100. y lSlnflTn) han sido significativamente aumentados res­

pecto de los casos 1,2 y 3 (hh., h3.3 y 56.5}u7n), para evitar que la inten­

sidad supere el valor de 10'6WCHÍ2.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 ponderomolríz en

la Zona de la superficie critica y el de los iones rápidos en la corona.

Deacuerdo al criterio expresado anteriormente y trabajando sobre la

base de los cinco casos de la tabla 5.1, hemos determinado como valor más apro­

piado para el parámetro 6- en nuestro modelo el de .85. Esto significa que solo

un 15.1 de la energia que alcanza la superficie critica será 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 máximosde la densidad, tem­

peratura íóníca y producto densidad-radio del combustible, comoasi también la

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 simulación con los experimen­

tales es engeneral buena para los cinco casos. En la densidad resulta notable

cómo, a pesar de cambiar el pulso y el blanco. el resultado de la compresión

final es aproximadamente siempre el mismo. Esta similitud en el comportamiento

hidrodinámico del combustible es una 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 en
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la temperatura está asociado el incremento en la producción de neutrones.

Los casos h y 5 Sun los más desfavorables en cuanto a la comparación

del número de neutrones. Nuestros resultados están incrementados un factor

3.5 respecto de los experimentales! Sín embargo puede citarse a modode refe­

rencia que el código LILACdel Laboratory for Laser Energetics (LLE, Rochester),

en el cual se ha volcado un gran esfuerzo para desarrollar métodos de cálculo

multígrupal para el transporte por electrones supratérmicos, da un valor incre­

mentado en un factor 2 para el número de neutrones, teniendo en cuenta incluso

que descuenta de la energia absorbida la fracción que los ¡ones rápidos se lle­

van hacía la corona. Luego, aun en estos dos casos, nuestros resultados para

el númerode neutrones no resultan desacertados.

En la Fíg. 5.1 se presentan los distintos gráficos que se obtienen pa­

ra la compresión del combustible fusionable del caso 1, obtenidos con diversos

valores del parámetro G. . Con 6-= 1. se quitan'los electrones supratérmicos

de la simulación, con lo que se pretende eliminar el comportamiento explosivo

del blanco. En estas condiciones el DvTse comprime hasta los 6.3 g cm” y se

producen 5.1 x 105 neutrones. Las curvas de (f = .85, .8 y .7 son muy similares

entre sf, pero a su vez se diferencian muy bien de la curva de C7": 1.. Cual­

quiera de ellas representa un comportamiento explosivo que se manifiesta a tra­

Ves del fuerte incremento de presión en las etapas iniciales de la compresión,

seguida de una compresión aproximadamente ísoentrópica. Cuanto menor es el va­

lor de (T tanto más explosivo es el comportamiento y por ende tanto menor es

la compresión final y tanto mayor es la temperatura final (y en consecuncia la

producción de neutrones).

Resulta interesante hacer un análisis más detallado de alguno de estos

casos. Para ello hemos elegido el caso 3. Cualquiera de los otros tiene un
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Fíg. 5.1: gráficos de la presión (P) vs. densidad (P) para el combustible.
simulaciones con 6': .7 (-'--) , .8 (------ , .85 ( ) y 1. (“‘¡
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comportamientocualitativamente similar. Este análisis se realiza a través de

los siguientes pasos.

l- Compresión del combustible, análisis comparativo con Cr = l. y

.85 (Fíg. 5.2 y Tabla 5.3).

2- Evolución hídrodínámica del blanco, análisis comparativo con

0' = i. y .85 (Fíg. 5.3 y 5.14).

3- Precalentamiento y explosión del impulsor de vidrio en la etapa

inicial de la evolución del blanco. Comportamientosin electrones Supratérmi­

cos (Fíg. 5.5 a 5.7).

h- Perfiles completos de temperaturas electrónica e iónica, presión

y densidad, en algunos instantes significativos (Fíg. 5.8 a 5.11).

1- En la Fíg. 5.2 se muestran los gráficos de presión ( P ) vs. densi­

dad (J) ) del combustible obtenidos con (T = .85 y l. . Estas curvas tienen entre

si las mismas diferencias cualitativas que las del caso l en la Fig. 5.1. La

de G. = .85 tiene un calentamiento inicial más intenso que la de 6' = 1., esto

se refleja en un mayor valor de presión para el mismo valor de densidad. Con

G. = 1., cuando la onda de choque ya ha llegado al centro,las temperaturas

electrónica e iónica en el D-T son .57 y 1.12 KeVrespectivamente y se ha logra­

do un factor 33 de compresión (if) = .16 g crríú ). Mientras que con CTI: .85 son

de 1.12 y 2.2 KeVrespectivamente y el factor de compresión es 2h ((Ï = .l g

cnfa).

Luego de este calentamiento inicial debido al pasaje de la onda de

choque principal, el combustible entra en una etapa de compresión aproximada­

mente adíabátíca. Sin embargo el mayor incremento de entropía del caso explosi­

vo ( (7’: .85) hace que solo se logre un factor de compresión final de 7h
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Fig. 5.2: gráficos de la presión (p) vs. densidad (P) para el canbustit
simulaciones con 6’ = .85 (----) y 1. (---) . También se mues1
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t(ps)P(g011-3)

(*)

_re(KeV)
(*)

TJ;(KeV)

p
(Math)

(*)

TH(KeV)

Porcentaje demasa ablada

93.5

.009

.076

.13

9.3

31.3%

132.

.034

.54

1.1

21.8

3.95

43.3%

153.

2.1

146.

46.3%

180.

.31

706.

55.3%

(*,valorespromediadossobretodalamasade

combustible)

Tabla5.3
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(P = .31 g cm") con temperaturas electrónica e ¡óníca de 1.9 y 14.1 KeVres­

pectivamente. Mientras que con C; = l. se logra un estado final de un factor

71h en compresión (J) = 3. g caía), temperaturas electrónica e ¡ónica de 2.1

y 3.5 KeVrespectivamente y una producción de neutrones de 7.3 x 109.

2- En las Figs. 5.3 y 5.h se muestran los gráficos de las posiciones

de algunos elementos de fluido en función del tiempo (1,2,3), de la onda der

choque (R5 l, frente de ablación (FA) y superficie critica (5C l. El ele­

mento de fluido cuya curva se indica con el número l pertenece a la Superficie

de separación entre el vidrio y el D-T. Entre el elemento de fluido asociado a

la curva 3 y el de la l está comprendida en todo instante el 90%de la masa lo­

tal del impulsor de vidrio y entre el de la curva 2 y el de la l la mitad de

la misma.

'Los gráficos de la Fíg. 5.3, correspondiente a (Y = .85, y 5.ü, co­

rrespondiente a (7.: 1., presentan diferencias muysignificativas entre si. En

' efecto, podemosobservar que las escalas de tiempo son distintas y que la que

transcurre más rápido corresponde al caso explosivo (CT= .85). En general se

observa un apartamíento más simétríco de las curvas 1 y 3 respecto de la 2 en

esta situación, lo cual está asociado con la violenta expansión de la masa de

vidrio. En cambio, con Ü-= 1., el transporte de calor por conducción no al­

canza a provocar ese calentamiento prácticamente uniforme en el vidrio y una

porción 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: gráficos de la posición de algunos elementos de fluido (1,2,3) , fr
superficie crítica (SC) y onda de choque (RS) en función del tiempc
con 6' = .85 . También se indica la posición del pico de potencia c
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3- Las Figs. 5.5, 5.6 y 5.7 muestran los perfiles espaciales de la

presión ( P ), densidad (JD) y temperaturas electrónica (12:) e iónica (T3.

para el vidrio en tres instantes de tiempo correspondientes a la etapa inicial

en la evolución del blanco. Para poder visualizar el efecto de la depOSÍCÍun

de energia por electrones supratérmicos logrado con nuestro modelo, presenta­

mos simultáneamente los gráficos correspondientes a 6- = .85 y l..En los mis­

mos se indica la ubicación de las coordenadas de posición correspondientes a

los elementos de fluido asociados a las curvas l y 3 en las Figs. 5.3 y S.h.

El efecto del calentamiento por electrones supratérmicos se ve cla­

ramente en los SUCCSÍVOSperfiles de temperatura. Inicialmente (Fig. 5.5) el

comportamiento en ambos casos es relativamente parecido. ComoConsecuencia de

la ablación de los estratos más externos, se forma un pico de compresión que

alcanza densidades del orden de 5. g cura.

Sin embargo el efecto de los supratérmicos se hace notar a través

de un precalentamiento del vidrio aun sin comprimir que alcanza temperaturas

del orden de .5 a l. eV. EnambaSsituaciones la masa ablada alcanza al 3.387

de la masa total. En este instante la temperatura de fuente de los supratérmi­

cos es TL = 2.h KeVy la función de deposición 6;( 7,‘fï) está trabajando con

un 7* = 5.16.

En la Fig. 5.6 el pico de compresión ( N16. g cnr3) comienza a de­

sarmarse por efecto del calentamiento de los supratérmicos, que levantan la

temperatura del vidrio hasta unos 10. eV. La masa ablada alcanza al 107, la

temperatura 1; es de h.h KeVy el parámetro y&»es 3.08. Mientras tanto en el

blanco que evoluciona con (ï;1. el pico de compresión continua incrementándose

( AJ9. g cm_3) y la masa ablada alcanza al 6.75%.
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En la Fig. 5.7 la temperatura del-vidriose ubica en el orden de los

100. eV pero simultáneamente, por efecto de la expansión, la densidad es del

orden de .6 g cnf’. En este instante la temperatura de fuente 11‘ vale 9.1 KeV,

el parámetro 1?].6h 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 (Y = l. el pico

de compresión alcanza los 13.5 g cmü y está próximo a llegar a la interfase

vídrio-D-T. El porcentaje de masa ablada es del 13%.

En cualquiera de las tres figuras se nota que en la zona de plasma
— u u t o tmenos denso las temperaturas electronica e Ionica se desacoplan entre SI.

h- Para completar’elanálïsís del caso 3, en las figuras 5.8 a 5.1]

se presentan los perfiles completos de presión ( P ), densidad (JD), tempera­

turas electrónica e ióníca (-r ,13! ), ubicación de la interfase D-T-vídrio.

frente deablación (FA ) y superficie critica (SC ). Los instantes elegidos

son: 93.5 Ps , representativo de la etapa inicial de compresión del combustible.

132.F>s , instante previo al colapso del frente térmico, 153.ÍDS , colapso de

la onda de choque, y 180 Ps estado de máxima compresión del combustible

(“stagnatíon point“). En la tabla 5.3 se muestran los valores de las magnitudes

inherentes al estado termodinámico del combustible, deposición por supratérmícos

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. P5 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.3 , unos instantes despues de los 153-PS . En la Fig. 5.11 el íncrc­

mento de presión del D-T termina por frenar al vidrio implotado, alcanzandose

de esta manera Ia situación de máxima compresión. La coordenada de posición

de la superficie de separación vidrio-D-T se desplazó desde su posición ¡ni­

cial en 56.2%1n a l3.ïfifitrespecto del centro.
Obsérvese también que durante toda esta evolución el desacople en

temperatura entre los electrones e iones de la corona tiende a desaparecer, me­

diante la disminución de la temperatura elctrónica y el incremento de la iónica.

En conclusión podemos afirmar que el método utilizado para (omputar

la deposición de energia por pasaje de electrones supratérmícos nos permito si­

mular satisfactoriamente la implosión de blancos esféricos que operan en el

modo explosivo.

Finalmente queremos mencionar que a modo de control de la integración

numérica obtenida de nuestro modelo con el código DELFIN-lD, en los casos 1 a 5

de la tabla 5.1, la conservación de la energia fue satisfecha con un error por­

centual inferior al .lz. Por otro lado cada uno de estos casos demandóun tiem­

po de ¿PU típico de 120 minutos en una computadora lBM370/158, corriendo bajo

CMSy con el programa compilado con el compilaladorFORTRANH OPT (2) du IBM. Cu­

be destacar que la disminución de tiempo de CFUlogrado al pasar del compilador

“standard” FOTRANG al compilador “inteligente” FORTRANH de IBM. usado en la

opción de optimización de tiempo de CPU, fue de solo un 10% (se tiene referencia

de programas en los que se logró hasta un 50%). Este dato permite valorar el es­

fuerzo volcado en el desarrollo de un código optimizado de simulación numérica,

tanto en el aspecto de los métodos numéricos como en el de la programación.
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V.3 Simulación de ímplosíones ablatívas

El siguiente paso experimental en ímplosíones esféricas orientado

hacía la fusión nuclear c0ntrolada, ha consístido en tratar de incrementar

significativamente el estado de compresión final del combustible. Este es un

requisito indÍSpensable para lograr un quemadoeficiente del combustible termo­

nuclear. Es decir para lograr el encendido de un frente termonuclear aurosos­

[unido que consumael combustible desde el centro hacia afuerall-3I.

Para alcanzar los niveles de alta compresión ( J3‘N'200. a 2000.

g cnï’, 1000 a 10000 veces la densidad del D-T liquido normal) que se estiman

necesarios, es imprescindible lograr una compresión lo más isoentrópica posi­

ble del combustible, para evitar que un incremento adicional y prematuro de

la presión frene este proceso antes de alcanzar los niveles de compresión de­

seados. A1 presente estos requisitos aun no han sido satisfechos experimental­

mente. Uno de los resultados más promisoríos 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 ("U 20. g cmú ) en el Lawrence Lívermore National Labo­

ratory, con el sistema SHIVAde iluminación de 20 haces y pulsos de 20. kJ de

energialSI. Sin embargo la mayor parte de los resultados obtenidos y publicados

están en una compresión del orden de 10 a 20 veces la densidad del D-T líquido

normal ("v 2. -10. g mía).

La obtención de altos valores de compresión en la densidad final de

combustible requiere que el blanco irradiado opere en el modoablativo. Esto

significa que la energia debe depositarse sobre los estratos más externos del

mismo, provocando una gradual ablación del material y como reacción a este

proceso la compresión de los estratos interiores. Las primeras aproximaciones

fíco de la presión ( P ) vs. densidad (JD) para el D-T, De entrada se observa

una compresión inicial mucho menos violenta debido al pasaje de la onda de cho­
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a este modo de implosión 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 plástico ("V í-lQflfin,“ablador“). De esta manera se pretende proteger

el vidrio del efecto de los electrones supratérmicos, pues se utilizan los mis­
[5.132'l3h,137l

mos tipos de pulso que en las experiencias explosivas Pueden

llegar a usarse también capas de materiales de alto ¡E (por ejemplo oro) para

aumentar el efecto de protección frente a los electrones supratérmicos. En el

otro caso solo se incrementa el espesor de vidrio, pero se utilizan pulsos lá­

ser más largos (FWHM«¿1.?15), de manera de trabajar con intensidades en el

rango de lO'2 a 10'4WCnÏ2. En esta situación, para el láser de longitud de onda

KL: l.06}(”m,(Nd), la temperatura de fuente TH de los electrones supratérmicos

cae por debajo del KeVaproximadamente y en consecuencia disminuye también la

penetración.

A modo de ejemplo hemos seleccionado para símuiar un experimento pro­

puesto y realizado en la referencia 135, que pertenece al segundo tipo de los

mencionadosanteriormente. Se trata deuntflanco tipo cáscara esférica de vidrio

de 70.)(n1 de radio, 2.2}u7n de espesor, irradiado con un pulso láser de 1.Ó6

llïnide longitud de onda, 100. J de energía y lfnS de duración (potencia prome­
dio, .lTw, intensidad, 1.5 x 10'4 chïz). Su interior está lleno de una mezcla

gaseosa-de D-T a baja presión. En la Fíg. 5.2 se muestra el correspondiente grá­

fico de la presión ( P ) vs. densidad (1)) para el D-Tq De entrada se observa

una compresión 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 compresión resulta muchomás isoentrópíco con respecto a las otras dos

curvas del mismográfico. En lu Fig. 5.12 se muestran los gráficos de la posi­

ción de algunos elementos de fluido en función del tiempo. El indicado con el
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FWHM

sóo. Iobo. 1
Fig. 5.12: gráficos de la posición de algunos elementos de fluido (1,2,3,'-I) , fr

(SC) y onda de choque (RS) en función del tiempo para el caso abldtiv
de potencia del pulso láser .
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número l pertenece a la interfase vidrio-D-T. Entre el ü y el l está contenida

el 99% de la masa total de vidrio, entre el h y el 3 el 25% y entre el h y 2

el 50X. Comose ve este gráfico demuestra un comportamiento muy diferente con

respecto al explosivo de la Fig. 5.3. A lo largo de toda la implosión el fren­

te de ablación (FA) penetra gradualmente en el impulsor de vidrio que perma­

nece relativamente frio (.1 -l. eV) mientras es implotado. El porcentaje de

masa [Otul ablada llega al 31%. En el combustible las temperaturas electrónica

e iónica no se desacoplan y alcanzan un valor máximo de .hS KeV. La densi­

dad llega hasta los 10. g cni’, el producto densidad-radio PR a ü.3 x 10"] g

cm'2 y el número de neutrones es 1.6 x 106. Los valores experimentales indican

un calentamiento del D-T en el rango .l -l. KeV, densidad máxima entre 6. y

8. g ch , PRNS. x 10-3 g cm_2 y número de neutrones 3. x 106. También

hemos vuelto a simular el blanco ablativo de paredes gruesas recientemente

propuesto por V.A.Paisll36] obteniendo los mismos resultados (por ejemplo den­

sidad máxima D-T hJSOO. g cm” ) pero reduciendo el tiempo de CPUen un factor

h (de 600 minutos a 150 minutos. en un sistema IBM370/3032). Esta diferencia

en el tiempo de cómputo se debe esencialmente a la técnica numérica implícita

usada en nuestro código para las ecuaciones de las temperaturas T; y-Ti , en vez

de la explicita utilizada en el código de V.A.Pais. En particular esta diferen­

cia se hace más notable en la etapa final de la simulación, donde la degenera­

ción cuántica del D-T (debido a su alta compresión) produce valoresnmy pequeños

del tiempo de termalízacíón electrón-ión. El eSquemaexplicito somete el paso

temporal a este tiempo.El implícito, en cambio, no. Por lo tanto puede avanzar

con mayor rapidez, es decir utilizando menor cantidad de pasos temporales para

unir los mismos instantes.



CAPITULO VI

CONCLUSIONES Y POSIBLES LINEAS

DE INVESTIGACION FUTURAS
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VI CONCLUSIONES Y POSIBLES LlNEAS DE lNVESTlGAClON FUTURAS

Los resultadosobtenidosen este trabajo de tesis constituyen una con­

tribución a algunas áreas dela fisica de la fusión por confinamiento inercial

y la astrofïsíca.

Nuestro modeloautoconsístente para calcular el estado de ionización

y las poblaciones y energias de niveles ligados en plasmas densos y calientes,

ha dado resultados satisfactorios al ser comparado con otros modelos más ela­
[148]borados como el de B.F.Rosznyai y ha puesto en evidencia los efectos de

la estructura de capas electrónica al ser comparado con el modelo de Thomas­

Fermi. Presentamos una interpretación y una deducción físicamente más razona­

bles para el factor de despoblación (.F’) que las brindadas por R.M.Morel62’80¡,

el cual nos permite modelar adecuadamente el fenómeno de ionízación por presión

sin dejar-parámetros librados a una determinación posterior. El algoritmo de­

sarrollado y utilizado para la solución de este modelo ha dado muestras de su

'solvencia al encarar, sin inconvenientes, cálculos en situaciones de átomoca­

si neutro, superando de esta forma serios y conocidos problemas de convergencia

numérica.

En el aspecto termodinámico resultan significativos los resultados ob­

tenidos para el calor especifico a volumen constante CV , debido a la presencia

de la estructura di5creta de niveles. Los picos en los gráficos de CNen funcion

de la temperatura a densidad constante, figuras 2‘15 y 2.16, sou fiel reflejo

de un abrupto aumento en los grados de libertad del sistema debido a la ioniza­

ción. Este efecto se atenua con el incremento de densidad‘ Seria muy intesante

en el futuro, poder comparar estos resultados con cálculos de un modelo de

lh9.50lcampo autoconsistente para átomos 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 aproximación a la realidad. Los resultados para la

ecuación de estado pueden ser incluidos en el código DELFlN-iD, en forma tabu­

lada (debido a razones de economia de tiempo de cómputo) asimilando de esta ma­

nera los efectos de íonización parcial en el código, que pueden tener consecuen­

cias signífícativas en compresiones ablativas, en las cuales no se alcanza tanta

temperatura en las etapas iniciales de la compresión (a diferencia de las ex­

plosivas) y por lo tanto la ionización total pasa a ser unahipótesis demasiado

aproximada.

También han quedado las puertas abiertas para un mejor tratamiento de

la radiación, sobretodo en lo que hace a la proveniente de las transiciones li­

bre-ligado y ligado-ligado. Esta puede ser incluida, dentro de la aproximación

hidrodinámíca, a través de una tercera ecuación difusiva (similar a las de las

temperaturas electrónica e iónica) para el gas de fotones. Para ello se requiere

la determinación de la opacidad del medio o. equivalentemente. el libre camino

medio fotónico. Una importante contribución a esta cantidad proviene de las

transiciones libre-ligado y ligado-ligado. El tratamiento detallado de la radia­

ción emitida, no solo tiene interés en cuanto a sus consecuencias en la evolu­

ción global del blanco, sino también en cuanto a la implementación de las téc­

nicas de diagnosis mediante espectroscopïa de la radiación X de linea.

La hipótesis de equilibrio termodinámíco local (LTE, asumida en todo

este trabajo) no permite el estudio de algunos procesos fuera del equilibrio,

que pueden tener especial importancia e interés en plasmas tenues (típicamente

los de la corona), cuando estos son sometidos a cambios rápidos en algunos

de sus parámetros (por ejemplo, el brusco incremento de la temperatura electró­

nica producto de la deposición de energía de un intenso pulso láser). Para
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tratar el problema de la cinética de las distintas especies iónicas de un dado

elemento disponemos de un algoritmo, desarrollado en otra oportunidadllh3l.

que es factible de ser acoplado al código DELFINle. Con este agregado. el mís­

mo podria ser utilizado para una simulación más detallada de los problemas de

corona y. en general, para el estudio de la interacción láser-HIasma.

El esfuerzo volcado en el desarrollo de un código de simulación nu­

méríca optimizado para la fusión por confinamiento inercíal ha sido fructífero.

El código DELFIN-lDha dado pruebas de su realismo y rapidez a través de los

resultados presentados en los capitulos [Vy V. Tal cual está puede seguir

siendo utilizado para estudiar Ia hidrodinámíca y termodinámica de blancos

irradíudos con pulsos láser de alta potencia. que operan en el modoablulivo o

explosivo. o bien con haces de particulas cargadas, haciendo las correspon­

dientes modificaciones en las subrutinas que computan los mecanismos de ab­
[mmm]

sorción y deposición de la energia incidente Tambiénes posible

extender el código, mediante algunos cambios a su actual esquema de deposición

por pasaje de electrones supratérmícos; para simular blancos con estructura de

multicapas cOmolos utilizados en los experimentos de las referencias 5. 132­

134 Y ¡37.

El buen acuerdo del número de neutrones calculados con reSpe(to al

valor experimental, es una caracteristica valiosa para un código de simulación

comoalpresentadoaquLEste resultado es, en buena medida, un fiel reflejo de

toda la fisica implementada en el mismo. Consecuencia directa de las condicio­

nes ambientales logradas en el combustible durante la producción de las reac­

ciones de fusión. y resultado final de la absorción de la energia incidente

y la posterior evolución termodinámica e hídrodínámíca que ésta induce en el

blanco. Podemoscitar al respecto las diferencias obtenidas en los casos
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l y 3 presentados en el capítulo V, al realizar las simulaciones con electrones

supratérmicos ( 0- = .85) y sin ellos L (r = 1.). Creemos que es útil expresar

en Forma cuantitativa el grado de acuerdo en el nümero de neutrones, obtenido

por nuestro código, para los cinco casos explosivos simulados en el capitulo V.

Coneste fin proponemosla siguiente expresión paraestimar el error relativo

porcentual (a en la determinación del orden de magnitud del número de neutro­

SIM

e ¿o I 9°?non/NÉÏÏ)=0‘?‘ 'ám i
N exp exp Qoazooveu

nes,

5M EXP
siendo hdeu el número de neutrones de la simulación y eltdeu el resultado expe­

rimental. Aplicando esta fórmula a los casos mencionados obtenemos GE= 5.2

que es, euidentemente, un buen resultado.

Resulta muyatractiva la idea de asimilar a nuestro código un traia­

miento para la deposición no local (transporte) de la energia proveniente de los

productos cargados de las reacciones de fusión. En particular para las particu­

las alfa, resultantes de la fusión de los núcleos de deuterio-tritío que, según

se estima, será el combustible utilizado en la primera generación de reactores

de fusión nuclear. Esto puede realizarse, aun dentro de la aproximación hidro­

dinámíca, utilizando el esquemadifusivo desarrollado por el grupo del Labora­

torio de Frascatillh0]. Esta inclusión permitiría aplicar el código en estudios

realistas de la ignición del deuterio-tritio, pues las partículas alfa son los

agentes promotores dela propagación del frente de quemadotermonuclear autosos­

tenido.
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Finalmente queremos señalar que buena parte de los resultados obte­

nidos durante la realización de este trabajo de tesis, han sído presentados

en las reuniones cientificas que se detallan en las referencias lhh a lhó.

Resumiendo, podemosconcluir que esta tesis aporta a nuestro medio

una herramienta bastantesegura para el estudio y ulteriores desarrollos de la

fusión por confinamiento inercial, y abre diversas e interesantes lineas de

investigación teóricas para el.futuro. 0

'l i

¡ .

¿[2/ /¿UÜLÜL‘L
Ill

Dr. Constantino Ferro Fontán Lic.fRob€rto Claudio Mancini
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APENDICE

En este apéndice exponemosel algoritmo de resolución de sistemas tri­

Jiagonales de ecuaciones, comoel que se plantea en ia expresión 3.75 del capi­

tulo Ileara calcular el avance temporal de las temperaturas electrónica e

iónica.

Dado un sistema de ecuaciones del tipo.

‘O‘JLUi-t +fl¿u¿ ’Y¿Uj.+4 :5; i
(0.1)

con las condiciones

di,/-’u,,3¡_>0 7' {3¡>°(L+Bl¿ Vi. (mz))

siendo {UJ'LJSA‘W‘N}las componentesdel vector de incógnitas.ídh/k’xbuiéh’}
las componentes de los tres vectores de coeficientes que definen la matriz del

sistema y {511,45115 las componentesdel vector de inhomogeneídades, deci­

mos, que el sistema es tridíagonal pues si lo reescríbimos en notación matricial

{54 ’W U4 S4

“¡(2 {32. ‘Ïz G U2, 52.

0:) ‘áu-q FNq ‘XN-d UN-4 SON-1 I
-°\N PN UN SN
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la matriz asociada al sistema resulta tridíagonal, La condición a.2 sígn¡f¡Ca

que la matriz es dominante diagonal (matriz convergente), lo cual garantiza
.. ,. . . “¡88,1171

la estabilidad numerlca del algoritmo que se desarrolla a continuaCIon .

Sean L)¿ y L)¿,4 dos componentes conSecutivas del vector de incógnitas

Q , y fl: , 21' otros dos vectores tales que

UL: V¿UL+4 +0)“; (a.3)

Sí utilizamos esta relación para LL-4y Lh,en una de las ecuaciones del sistema

a.l podemos poner,

- al; (qu; 14.024)+/3¿U),- 6’; Uh“ = JJ )

de donde se puede deducir

UL Y). uh. + (6; + own-4) _
= ([51. - ou n72.) ((3; a ou nn...)

Comparandocon a.3 podemosobtener las siguientes relaciones de recurrencia para

determinar '01 y mi;

__ 25’; U)._(S¿+d1un.4)L“Ï,— ) JL“—‘—’
(Ft - 0‘;01-1) (fi; -d¡. 1-4) ’

que nos permiten calcular Mi ylfiï de manera creciente en i,

Para calcular Mi y un podemosplantear la primera ecuación del sistema

a.l y despejar

u4=%ufi%
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si comparamoscon la relación a.3 planteada con ;. a 1, identificamos

(54 {54

Las expresions a.h, a.5 y el conjunto de componentes de los vectores SÉ . [2 ,

g? y gi nos.penniten calcular todas las componentes de SÍ y Q! de la siguien­

te forma

'(M’U4)—O(ÍU3’UJ’1) —> - - - -—D (WN-1,wN-1) "—' (VN) Uy“) °

En particular cuando calculamos el par de componentes N-ésímas m3 ylüh se

obtiene

¿(«SN + “N “ru-4)(0'=0 u)“
N 7 N (PN-“Nm‘4)

O

pero si tenemos presente la relacion a.3 evaluada en L = N, resulta que

UN=UÏN

o sea que UIQ coincide conel valor de la incógnita Nvésima LH“ . Luego conn­

cídos kÁgy los vectores QI y É! se puede determinar el resto de las componen­

tes de gl aplicando, en forma decreciente en i. , la relación a.3 N-l veces.

En conclusión la ejecución de este sencilluy eficiente algoritmo se

puede resumir en los siguientes tres pasos:



3‘;

{54

“a: 3‘;
(/3;

l) calcular (0]:

2) calcular
-0(¿n)}-q)

3) UA)sz y calcular

á
{-54

un. 3‘53 0h."oí-1) C

(PAZ-“j. “JI-4)

4­

U1:Ü;Uhfiwï.

J

on
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41:2--- N
J ) ¡

con :N-1)...)4 .
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