Capitulo 7

Modelado para materiales con estructura

BCC

Como se ha explicado anteriormente, en el programa se aplica una deformacion a
un material con estructura cubica con un nanohueco en su interior. La red cristalina que
estd implementada en el programa es la ciibica centrada en las caras (fcc), y los potenciales
preparados para ser usarse son el Lennard-Jones y el Embedded-atom method (EAM).

Uno de los objetivos de este proyecto es la implementaciéon de una nueva estructura
atomica, correspondiente a materiales con red ciibica centrada en el cuerpo (bec). Para predecir
las propiedades de estos materiales, no es suficiente considerar la interacciéon solo con los &tomos
mas cercanos, sino que es necesario considerar en el modelo de vecinos los que se encuentren
hasta una distancia igual al pardmetro de red (“segundos vecinos”). En este sentido, hay que
incorporar un nuevo potencial, llamado Finnis-Sinclair, que recoja este hecho y, por lo tanto,
sea adecuado para el estudio de materiales con esta nueva red.

Aunque la mayor parte del programa tiene en consideracion el tipo de estructura
cristalina del material (bce o fec), se ha tenido que modificar, entre otras partes, la funcion
destinada a calcular la posicién relativa de los vecinos de un atomo. La nueva funcién imple-
mentada y el potencial Finnis-Sinclair se describen a continuacion.

7.1. Estructura ctbica centrada en el cuerpo

En distintas partes del programa es necesario calcular las coordenadas globales de los
aAtomos que estan situados alrededor del que estamos considerando. Por esto, es necesario que
haya una funcion destinada a devolver la lista de posiciones relativas de estos 4tomos respecto a
un atomo central. Dicha funcion esta implementada de tal forma que si durante el programa se
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. . veci , vuely i .
llama a la funcién para que proporcione el vecino “n”, ésta devuelve las localizaciones relativas
de los 4tomos cuya distancia sea la “n” mas cercana a un atomo de referencia.

La funcién se podria dividir en dos etapas: en la primera se aumenta la distancia
hasta encontrar las localizaciones de los atomos cuyas coordenadas (se utilizan coordenadas de
red, es decir nimeros enteros) sean todas positivas; en la segunda parte encuentra por simetria
el resto de las localizaciones que estan a la misma distancia. Asi, sucesivamente va encontrando
los atomos situados a distancias mayores. Por ejemplo, en la primera bisqueda encuentra la
posicion (1 1 1) y por simetria se obtienen el resto de los primeros vecinos ((1 1 -1), (1 -1 1),
(-1 11), (-1-11)...), las siguientes coordenadas que encuentra son los segundos vecinos (2 0
0), (02 0), (00 2) y sus simétricos; y asi se obtienen los vecinos que se deseen.

A continuacién podemos observar la primera parte, que es la que se ha modificado:

static int fill octant(int shell number)

{

vec+-+;
do {
int | max;
int 11;
int 12;
int 13;
1 max=floor(sqrt(p));
/* loop over all integers inside [0,] max|x[0,] max|x[0,] max| */
for (11=0; 11 <=1 max; 11++)
for (12=0; 12 <= 1 max; 124++)
for (13=0; 13 <= 1 max; 134++)

if ((11¥11412%12-413%13 == p) && (p %4 == 0)) ||
((I1¥11+12%12+13%13 == p) && ((vec-1) %3 == 0) && ((p+1) %4 == 0))) {

if (add new site(shells[shell number-1], 11, 12, 13) ==

RETURN ERR)
return(RETURN ERR);
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} while(shells[shell number-1]->number sites == 0);
/* number shells++; */

return(RETURN OK);
}

7.2. Potencial tipo Finnis-Sinclair

La energia potencial basada en el potencial de Finnis-Sinclair tiene la siguiente forma:

1
Eiw=Ex+Ep=>_ F;(pn;)+ 3 > ¢ (Rij) (7.1)
' (i)
con:
Phi = Z fi (Rij) (7.2)
J(F#9)

Fi(p) = — AV (7.3)

Hay varias interpretaciones fisicas del modelo, una de ellas supone que Ey represen-
ta la energia cohesiva de “grupo”, caracteristica de los metales y Ep es una energia repulsiva
resultante de la interaccion entre dtomos. Otra interpretacion posible es similar al EAM, es
decir, supone que p; es la densidad electronica de carga en el sitio i construida como la su-
perposicion de las densidades de carga del resto de los atomos (f) y la energia F; (p;) la que
supone colocar el &tomo i en un gas de densidad electronica uniforme p;. Por tltimo, también
se podria considerar que Ey es la parte de la energia dependiente del volumen (p; serfa una
medida de la densidad local de un sitio atémico) y Ep la energia procedente de la interaccion
de atomos de forma individual.

El resto de pardmetros se ajustan para que la energia de cohesion, el volumen en
equilibrio y los tres médulos elasticos para un metal de transicion ciibico centrado en el cuerpo
sean los correctos:

f(r)=(r—da7 parar <d
(7.4)
o (r) = (r—c) (co+ecrr+cor®) parar < c
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donde ¢ y d son parametros situados entre el segundo y tercer vecino, y ¢y, ¢; y co pardme-
tros libres (tabulados en tablas) para ajustar con datos experimentales. Dichos parametros
se ajustan para que el potencial recoja las interacciones entre atomos que se encuentren a
una distancia real, por esto hay que definir el potencial a trozos para recoger la alta repul-
sion que existe cuando dos atomos estan muy cercanos. El potencial queda como se observa a
continuacion:

pi= > f;(r) (7.5)

3(F#)

fr)=(r—d)? parar;<r<d

(7.6)
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Figura 7.1: Potencial de Finnis-Sinclair-I
¢(r)=a+br+dr*+dr? para r < rg
()= (r—c)®(co+crr+cr?) parar, <r<c (7.7)

o(r)=0 parar > c
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Figura 7.2: Potencial de Finnis-Sinclair-II

siendo a, b, ¢ y d’ parametros de ajuste que dependen de ¢, d, ¢g, ¢1 ¥ ¢, 13 ¥ 7. Su calculo
se puede observar en el anexo II y la implementacion del potencial en el programa en el anexo
I11.



