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Abstract : Bien que le dioxyde d'uranium (U soit le combustible
nucléaire le plus utilisé dans les centrales alesiebn connait encore peu d
chose sur sont comportement microscopique sowdiatian. Ceci est en parti
du au fait que les expériences nécessaires poutellaecompréhension son
difficiles et trés couteuses a réaliser a cetteeldzhde longueur. La
modeélisation a I'échelle atomique peu alors réperwcertaines questions ¢
permettre de comprendre les phénomenes physiqueasgequi sont mis er
jeu a ces échelles. La technique de modélisatiordpaamique moléculaire
s'est avérée étre un excellent outil pour étudeerctéation des défaut:
ponctuels sous irradiation. Une série de cascadedéglacements initiées
avec des énergies allant jusqu'a 80 keV a doncéstiésée afin d'étudier les
premiéres étapes de la création de dommage datradi dans des matrice:
d’'UO, mono- et poly-cristallines.

La premiere étape de cette étude a été de comprindréation des dommages primaires dans un mstaa’'UO,.

Il a été trouvé que, en accord avec les donnéefriexpntales, aucune amorphization n’apparait inladés cascades
méme si au cours de la pointe thermique une fuséstielle de la matrice a lieu. Seuls quelquesutéfde paires de
Frenkel subsistent en nombre inférieur a celui ipnddr la théorie NRT. Ce résultat est di en grapdeie aux
nombreux recuits et recombinaisons des défautstpelsccréés. En outre, pour les cascades de pdnslgs énergies,
des agrégats de lacunes se forment principalemecgratre de la cascade. Ceux-ci pourraient seevprdcurseur a la
formation des bulles de gaz de fission. A partircds résultats, la valeur du coefficient de diffasathermique a pu
aussi étre estimée.

Puisque le matériau réel est un systeme poly-tinistane deuxieme étape de cette étude a étégdeder I'influence
de joints de grains sur la production de ces dgfaonctuels. Des joints de grains de flexion syiaédr ont été
simulés avec des angles de désorientation compuiris £2,68° et 61,92°. Premiérement, les proprigtésturales de
ces joints de grains ont été déterminées. Il drété&é que la structure a l'interface dépend dealaur de I'angle de
désorientation. Cette différence de structure etigedes comportements différents sous irradiatianmorphologie
générale des cascades initi€ées a proximités des jopssédant des petits angles de désorientatiodemtique a celle
de cascades initiées dans un monocristal. Parecdmtmorphologie des cascades initiées a proxidetgoints de
grains possédant des angles de désorientationisusEd 16° est grandement modifiée.

Finalement, les dommages crées par cascades dacelégnts ont été étudiés dans une matrice pokgltirie
procédant des grains orientés de maniere aléatbaepopulation de défauts créés ainsi que les d@rangts
structuraux aux interfaces seront discutés.
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