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Contexte

v' motivation

» tritium quantité significative « d’'imbrulé »

» poussieres érosion des parois internes a la chambre a vide

» béryllium choisi comme matériau de 1°™ paroi
o bonne conductivité thermique, affinité avec I'oxygene ...
o « faible » rétention du tritium
o mais élément tres toxique (poussieres d’oxyde)

» efforts portés sur le systeme chimique Be-T-O

v/ 1¢r objectif de stireté : évaluer les quantités et la spéciation chimique des rejets a I'environnement
» simulation des scénarios accidentels (code ASTEC)

» composition et comportement des poussieres
o rétention du tritium dans nanoparticules de Be

. 487E16 Deuterium atomsj

i, D total o
: =—HD

{ —n,

Nd:YAG laser
1064/532 nm, 10 Hz.

et |

.
: 450 600 750 900 1050
arget Temperature (°C)

(b)Yehia, et.al., Nucl. Mater. Ener. 3i, 101160 (2022)
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Contexte

v/ 2nd objectif de siireté : suivre I'inventaire en tritium en fonctionnement normal dans la chambre a vide
» réactivité du tritium avec les matériaux
» interactions T-Be différentes selon matériaux (1°" paroi, poussiére, couche co-déposée)
» formation de phases tritiées-bérylliées ? (hydrure, hydroxyde)
» expertiser la stratégie d’étuvage des parois pour la récupération du tritium
o améliorer la compréhension des mécanismes de désorption thermique du tritium

o expériences d’irradiation au deutérium puis désorption thermique(@ (INLFPR)
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o magquette d’'outil de simulation réaction-diffusion couplées
(@ publication in progress (2022)
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Phénomeénes a modéliser & approches théoriques

DFT VASP/VTST/Phonopy
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défaut ponctuel v propriété structurale de systémes « étendus »

These 2019-2022 : interaction de *H avec les défauts étendus du béryllium
v" oxyde de béryllium : solubilité et diffusion de *H
v" béryllium métallique : piégeage de *H au voisinage de joints de grains
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Solubilité et diffusion de *H dans BeO
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a venir :
v effet important du niveau de Fermi sur la solubilité - défauts ponctuels intrinséques chargés a inclure
v introduction des données de base acquises dans l'outil de réaction-diffusion couplées
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Joints de grains du béryllium métallique

v’ cartographier les sites d’insertion du tritium aux joints de grains et évaluer les énergies de piégeage

v focus sur les joints de grains (HCP) de flexion symétrique

v explorer plusieurs directions de rotation en potentiel empirique

> validation de la démarche sur Mg(@
v application sur le béryllium en cours

» axes [0001], [1-100] et [1-101]

» énergies de piégeage de *H en DFT

v' avenir:

v’ diffusion longitudinale aux joints du tritium
v potentiel empirique Be-O-H a charge variable

V' ségrégation et réactivité *H et O aux joints de grains

GB energy (m]/m?)

this work \.

(@) Nj, et.al., Scripta Materialia 109, 94 (2015) 20 angileo(degreeﬁﬂ
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