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Motivacion
e Tratamiento clasico redes cristales.

(Born& Huang (1954), Mura (1987))

e Dinamica de dislocaciones: comportamiento
plastico de cristales metalicos.
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Plasticidad cristales — Comportamiento Macroscopico
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Motivacion
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Modelizacion multiescala
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Motivacion

e Tratamiento clasico redes cristales.
(Born& Huang (1954), Mura (1987))

e Dinamica de dislocaciones: comportamiento
plastico de cristales metalicos.

e Modelizacidon multiescala de metales.

e Métodos computacionales.
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Metodos Computacionales

e Calculos primeros-principios: Nucleos de dislocacion,
dipolos, cuadrupolos... ~ 103 atomos (T. Arias ‘00)

e Dinamica molecular: Potenciales empiricos ~ 10°
atomos (F. Abraham ‘03)

e Elasticidad lineal: Dinamica de dislocaciones, L ~ 10¢b, €
~ 1% (Bulatov et al. '03)

Ta cuadrupolo FCC fractura ductil FCC dinamica dislocaciones
(T. Arias "00) (F.F. Abraham "03) (M. Rhee et al. "02)
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Dislocaciones elasticas-lineales

1
e Energia elastica: E(8°) :/

R3 QCZ]kl/BZ]/Bkldx

Dislocaciones
e \ector Burgers total a traves 2_:

\\ bi(X) = ]{ Bf;dx;

e Densidad dislocaciones (Nye 1953):

bZ(Z) — /Z Ozilnlds

e Formula de Kroner (1958): Qi — — fj,kekjl

e Conservacion vector de Burgers: a;1 ;=20
MPA & MO
Carlos 111 02/05




Dislocaciones elasticas-lineales

o [[u/]]=b
C
s JO
e Dislocacion de Volterra: /C Biidx; = —Link(C, D)b;
2
e Dipolo: E ~ aay log E 5 00

L  4n(1 —v2) ro
como rg — 0 (cut-off radio nucleo).

e £Ss necesario una teoria discreta!
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La teoria discreta

e Hemos desarrollado una teoria (discreta) de la
elasticidad en cristales y defectos en cristales:

Tiene en cuenta la geometria discreta de los cristales
Es tratable analiticamente

e Los elementos de la teoria son:

Calculo discreto que proporciona las analogias discretas
de operadores diferenciales como grad, div y curl

Teoria discreta de integracion que proporciona la
analogia discreta del teorema de Stokes

Estatica de redes y autodeformaciones como forma de
introducir defectos en la red

Transformada de Fourier discreta
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|dea clasica de redes cristalinas

e Red cristalina = subgrupo discreto de R",

L= {z(l) =l'a;, l € Z™}

™ . o I """‘“
d d ‘ d
‘\; .\1 ® a
a>™ 3 a %3 a
Simple cubic Body-centered cubic  Face-centered cubic
(S0O) (BCC) (FCC)
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|dea clasica de redes cristalinas

e Red compleja:
L={z(,«a) =l'a; + 10, lEZ", a= 1,...,N}

e

N redes simples superpuestas desplazadas rq

W &
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@ Ba * 2 =101
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Cubica (alta Tetragonal
temperatura) (temperatura MPA & MO
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|dea clasica de redes cristalinas

e Punto de vista clasico de cristales es adecuado para:

— Simetria cristal, optica.
— Redes estaticas, dinamica (fotones).
— Termodinamica de cristales perfectos.

e Teoria clasica es deficiente para:

— Geometria de defectos en redes discretas.
— Mecanica, analisis de defectos en redes discretas.

e Es necesario: formas, operadores diferenciales, wedge
product, linking number, integracion, teorema Stokes,
calculo variacional... complejos diferenciales discre-
tos!
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Cristales como complejos diferenciales discretos

1-cells
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Complejo red BCC : O-cells

e Numeracion del grupo 0-cell: o [te
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Complejo red BCC : 1-cells

- O
e Numeracion del grupo 1-cell: £ =
fe1(l,), 1l €Z", a=1,...,7}
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Complejo red BCC : 2-cells

e Numeracion del grupo 2-cell: E> =
D {ea(l,a), 1€Z", a=1,...,12}
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cells

Complejo red BCC : 3-

e Numeracion del grupo 3-cell (+ orientacion hacia

a),leZ" a=1

Y

E3 = {e3(l

fuera):




Redes BCC — Operador frontera
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Redes BCC — Operador cofrontera
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Redes BCC — Cup product |
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Redes BCC — Cup product |
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Continuo vs Discreto

. _ ~
e Energia elastica:

1
R3 5 Cijkl Bij O

e Formula de Kroner (195
__ P
Q] — B@j,kekjl
e Conservacion vector

de Burgers:
a1 =0

~ _ _
e Energia elastica:

E = 2(0(du— ), du— )

e Densidad discreta

22:

> dislocacion:
a = dg

e (Conservacion vector

de Burgers:
da =0

(-,-) = forma cuadratica discreta
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d = operador diferencial discreto
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Redes BCC: dislocaciones elementales

e Densidad discreta dislocacion: a = dg,
£ = campo autodeformacion.

e Generadores (basicos) de a:
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Limite continuo de la teoria discreta

e La energia lineal-elastica se obtiene como el lim-
ite de |la energia discreta cuando el parametro de
red a tiende a cero, I. e.,

B(u) ~ [ L

R3 Ecijklui,juk,ldxa a— 0O

e Para dislocaciones separadas, la energia alma-
cenada presenta variacion logaritmica, i. e.,

L
FE(a) ~ (prelog factor) log (—) , L — 4o
a
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Aplicacion —nucleos dislocacion BCC

e La teoria utiliza autodeformaciones (invariante
cristalografico cortantes en la red) para
introducir defectos en la red (dislocaciones)

e Esta aproximacion predice una cierta
estructura del nidcleo de la dislocacion,
energias del nucleo

e Pregunta: Como de buenas son estas
predicciones?

o Estrategia de verificacion: Comparar con los
calculos de primeros principios para nucleos de
“dislocacion en cristales BCC
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Nucléos dislocacion cristales BCC
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Campos de deslizamiento en equilibrio

e Energia elastica:
1
E(u,B) = §<C(du — 8),du — 3)

e Deslizamiento cristalografico: 3; = ngbf

S

¢% = valor-entero campo de deslizamiento

b% = vector Burgers

e Energia almacenada: FE(£) = inf E(u,§)
e Campos de deslizamiento en equilibrio:

inf £(&£) + terminos fuerzas
g MPA & MO
Carlos 111 02/05

e

TUTES
SIS

s @

y. G ey 5 %

] ] oo 8 1o z
i 2 %)




Aplicacion — Punto de dilatacion, BCC

e Se considera un cristal BCC que contiene un punto de
dilatacion de fuerza creciente

e Se desea caracterizar los campos de deslizamiento en
equilibrio y estudiar la estructura de las dislocaciones y
su evolucion con el incremento de la fuerza en el punto de
dilatacion

e La solucion caracteriza el campo lejano de un hueco
creciendo

e En un esquema multiescala, la solucion proporciona
condiciones de contorno de trancision en estudios
atomisticos mas detallados
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Punto de dilatacion

% u;(z) = PGjj j(x)

< 3 > .4

/ Sistema de deslizamiento A3:
plano (101) o

direccion [-1 1 1]

A

P )
\\ 0
\ )/ J 0.2
g == s,
N o =— N
-0. / -0.
/’/
, ' 0
e
\\v
\\\\\\\\\\\\\\ ‘?0\ I \oﬂzw I \0ﬁ4\ I \Oﬂsw I o 5 5 o3 oa
X(M) Y (M)

MPA & MO
Carlos 111 02/05




Punto de dilatacion |

Sistema : Sistema
deslizamiento A3 .| deslizamiento A2
: g,
plano (10 1) g, plano  (0-11) g
direccion [-1 1 1] g v direccion [-1 1 1] ol
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Punto de dilatacion |

Sistema
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Punto de dilatacion

plano (101)

Sistema deslizamiento A3:
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Punto de dilatacion

(101)

plano

Sistema deslizamiento A3

Plano (1 0 1)

11 1]

direccion

3
O/
=3
o3 =
< »
o o
=

o




Punto de dilatacion
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Nanohuecos en Al - Multiescala
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Resultados cuasi-continuos Teoria discreta proporciona
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Conclusiones (1)

Desarrollo una teoria discreta para cristales y
dislocaciones en cristales

Permite tratamiento de redes cristalinas como
complejos CW y proporciona operadores
diferenciales e integrales discretos, teorema
de Stokes

La teoria aporta analogias discretas de:
- El tensor de densidad de dislocacion
- La ecuacion de conservacion del vector de Burgers
- Relacion de Kréner...

La teoria tiene limites continuos:

— Elasticidad lineal (cristales sin dislocaciones)
— Un factor prelogaritmico para conjuntos de dislocaciones arbitrario
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Conclusiones (ll)

e Las energias discretas calculadas para nucleos
de dislocaciones presentan buen acuerdo con
calculos de primeros principios en critales BCC

e Campos de deslizamiento 3D vy distribucion de
dislocaciones para un punto de dilatacion en
un cristal BCC

e La teoria discreta conecta de forma natural los
modelos atomisticos y la elasticidad lineal
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