Capitulo 1

Introduccion

1.1 Necesidad de métodos multiescala

La teoria clasica de mecanica de medios continuos proporciona las bases para la
mayoria de herramientas tedricas y computacionales de la ingenieria, sentando la base para
el método de los elementos finitos, métodos de volumenes finitos o métodos de diferencias
finitas. A partir de la década de los ochenta, cientificos e ingenieros empezaron a incluir
descripciones atomisticas en los modelos de fallo y plasticidad de los materiales. Por ejemplo,
en la primera etapa del calculo plastico computacional, dislocaciones y grietas fueron tratadas
usando la teoria clasica de mecanica de medios continuos. Durante las tltimas décadas, se han
desarrollado nuevos modelos del comportamiento a nivel atomistico, se necesita saber como
fallan los materiales, por lo tanto, se inicia una gran oportunidad para estudiar la deformacion
y el fallo de materiales.

El motivo de incluir mecanismos atomisticos es también debido a la tendencia a la
miniaturizaciéon. La longitud de relevancia en materiales se enfoca en varios nanémetros en
la tecnologia actual como laminas finas, semiconductores y nanotubos. Una vez la dimension
carasteristica del material disminuye del micréometro, la teoria clésica de mecanica de medios
continuos es cuestionable y la informacién atéomistica completa del estado del material es a
menudo necesaria para estudiar estos fenomenos. Ademas de la importancia de la deformaciéon
a nivel atomistico los ingenieros ahora pueden también disenar materiales a escala nanométrica.
La habilidad de disenar nanoestructuras ha alcanzado un nivel de perfeccién que ahora nos
permite hacer la mayoria de estructuras arbitrarias y formas en escalas muy reducidas, a través
de diversas técnicas.

Esta habilidad inicia una nueva era en el diseno de materiales, de abajo hacia arriba,
posibilitando nuevas funciones, propiedades y comportamientos para una gran variedad de
aplicaciones, como se puede observar en la fig. (1.1). Sin embargo, estos avances también



m j===memmemmmae—a=a .
Convencional  §
E De arriba
] hacia abajo
cm g
quipamientos | Maquinas
mm Herramientas § Produccion
Armas en masa
Materiales de
. T . TPy paSp———
pm Agricultura Transistores ! Biologia E
Circuitos integrados 1 Deabajo :
o : hacia arriba |
Industrializacion Unidades s !
nm electronicas o
. i Biologia &
Tecnologia informacion .
nanotecnologia
T
A | Nanotecnologia |
Revolucién biolégica

Edad de piedra  Edad del bronce  Epoca de los semiconductores ~ Nanotecnalogia - e

Figura 1.1: Evolucion de la escala caracteristica del material a lo largo de la historia

requieren nuevos conceptos teoricos para describir el comportamiento de los materiales, ya que
puede ser bastante diferente respecto al modelo tradicional, en los modelos atémicos a menudo
se capturan estos y otros efectos.

Asumiendo un punto de vista atémico, tiene otro aspecto bastante importante, se
unen distintas disciplinas cientificas, en particular, en el estudio de la deformacion y la fractura.
La causa es el concepto de enlace quimico que esta vinculado a muchas disciplinas. En este
sentido, la quimica es el lenguaje fundamental de la ciencia de los materiales y de las disciplinas
relacionadas. Los modelos atomisticos contienen un extremado ntimero de grados de libertad
aunque la dimension fisica sea bastante pequena. Por ejemplo, un cristal de dimensiones de
varios micréometros, puede contener varias decenas de billones de dtomos.

Desde el punto de vista continuo, los materiales se tratan sin considerar su
microestructura heterogénea subyacente y se asume que la materia puede ser dividida
indefinidamente sin cambios en las propiedades del material. Las simulaciones requieren
una soluciéon numérica de las ecuaciones en derivadas parciales que gobiernan el material,
como métodos de diferencias finitas, elementos de contorno o elementos finitos. Los métodos
numéricos usados para resolver problemas continuos requieren la discretizacion del dominio.
Donde haya una mayor densidad de nodos se obtendra una solucién mas exacta que donde haya
menor densidad de nodos y deberan ser usados alla donde tengamos un gradiente de tension y
deformacion mayor.

En modelos atomisticos, la discretizaciéon de la materia, en dltimo término es la
escala atomica explicitamente considerada, como se puede ver en la fig. (1.2). Por ejemplo,
la discretizaciéon de una red de un metal con estructura cristalina donde los atomos estan
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Figura 1.2: En la imagen se muestran las diferentes escalas a las que podemos considerar el material desde nivel macroscépico
reduciendo el nivel hasta la observacion a nivel atémico: a) m b) pum ¢) nm d) Angstrom

dispuestos en su posicion de equilibrio. Cada atomo es considerado como una particula
individual que no puede ser dividida. Los modelos atomisticos pueden ser raramente resueltos
analiticamente, por lo tanto, la mayoria de modelos estan implementados con simulaciones
numéricas que modelan el movimiento de cada atomo durante el curso de la simulacién en un
periodo lapso de tiempo. La simulacion se lleva a cabo paso a paso integrando sucesivamente
la escala de tiempo durante el estudio. El comportamiento colectivo de los atomos nos
permite comprender como el material es deformado y se observan los cambios de fase o se
investigan otros fendémenos. La observacion de fendmenos en muestras con gran cantidad de
atomos proporciona la conexion entre escala atéomica y escala microscopica o macroscopica.
Sin embargo, la informaciéon basica de las simulaciones atomisticas son posiciones, velocidades
y fuerzas, por lo tanto, la interpretacion de las mismas puede ser compleja.

1.2 Motivacion del problema de la nanoindentacion

En contraposicién a otro tipo de simulaciones que se pueden realizar con este
método, tenemos que la nanoindentacion tiene la posibilidad de realizarse experimentalmente,
podemos tener una muestra real del material deseado y aplicar un nanoindentador. Esto no es
posible en otros casos, por ejemplo, como cuando se estudian nanohuecos o grietas.

La escala del problema sugiere utilizar como herramienta computacional la Dindmica
Molecular (DM) (Rapaport, 1995), herramienta que ha sido utilizada para el estudio del
crecimiento de nanohuecos y nanoindentacion. Ademéas, DM es una herramienta apropiada para
estudiar la nanoindentacién con altas deformaciones. Sin embargo, éste método requiere el uso
de grandes sistemas y condiciones de contorno apropiadas, ya que la plastificacién se produce
en sus alrededores, en este caso implementar DM como herramienta de analisis puede introducir
artificios indeseados y que el coste computacional sea demasiado alto. Con estas condiciones,
el método CuasiContinuo (QC) es una alternativa viable, ya que permite el tratamiento de
grandes sistemas de forma eficiente, resolviendo las zonas de interés con resolucion atomistica.
A pesar de ser un método cuasiestatico, por lo que s6lo se puede calcular la configuracion de
los nodos en equilibrio, ha permitido el estudio de procesos de nanoindentacién, al igual que
la investigacion de numerosos fenémenos mecanicos en los que el método QC se ha aplicado
con éxito.



Otra de las ventajas del método QC es relativa a la velocidad del proceso de
deformacion. Si observamos los érdenes de magnitud espacial (6§ ~ 107''m) y temporal
(At ~ 1071s) en MD, se concluye que la velocidad a la que se produce la deformacién en DM es
del orden de 10*m /s, velocidad demasiado alta. Este es uno de los motivos por el que se justifica
el uso del Método Cuasicontinuo, donde podremos modificar la velocidad, reduciéndola.
Ademas, gracias a la Formulaciéon Variacional, podremos introducir el acoplamiento entre la
temperatura y deformacion.

El mencionado método QC fue originalmente desallado por Tadmor, Ortiz y Phillips
(1996) como parte de sus estudios de doctorado en la Universidad de Brown bajo la supervision
de M. Ortiz y R. Phillips. Se aplicdé en metales con estructura monocristalina ctubica centrada
en las caras (FCC) para investigar la mecanica de redes en una gran variedad de defectos
de linea y de superficie, asi como en nanoindentaciéon de ldminas finas. Posteriormente, en la
misma universidad, Shenoy generalizo el método y permitié extenderlo para el tratamiento de
materiales policristalinos. Gracias a esto, pudo estudiar numerosos problemas, incluyendo la
interaccion de las dislocaciones con los bordes de grano y los mecanismos de paso sobre los
bordes de grano. R. Miller continu6 el trabajo al extender el método para estudiar la mecanica
de la fractura a nivel atéomico considerando los efectos de la orientacion de los granos y la
interaccion entre la grieta y los bordes de grano.

En los tltimos anos ha continuado el desarrollo del método en diferentes grupos.
Tadmor en el Departamento de Ingenieria Mecanica en Technion (Israel) en colaboracion con
el grupo de Efthimios Kaxiras en la Universidad de Harvard extendié el método para tratar
materiales con redes cristalinas complejas. M. Ortiz desde los Laboratorios de Aeronautica en
Caltech y J. Knap han introducido una version tridimensional y no local del método (Knap
y Ortiz, 2001) usada para estudiar nanoindenacion.

La temperatura resulta fundamental en el estudio de muchos fenémenos fisicos, por
esto, se han propuesto diferentes formas para incluirla en el método. El trabajo de Shenoy
y Phillips (1999) se basa en derivar la energia libre del sistema incorporando los grados de
libertad restringidos usando la distribuciéon canénica; dicho trabajo se ha utilizado para estudiar
la dependencia de la temperatura de las estructuras de las dislocaciones de aluminio. Otro
método fue propuesto por Wu y col. (2003), en el que se define una funcioén de particion que
s6lo depende de los 4tomos representativos basada en la colectividad canénica. Dupuy y col.
(2005) desarrollaron un método en el que integran Dinadmica Molecular en la estructura del
método QC para estudiar la dependencia de la temperatura en nanoindentaciéon en aluminio, la
idea basica es obtener un potencial efectivo integrando los grados de libertad restringidos. La
principial limitacién de todos estos métodos es que han sido desarrollados para problemas en
equilibrio a temperatura constante. Debido a esto, Y. Kulkarni en Caltech, desarrollé (Kulkarni,
2006) una forma de anadir los efectos de la temperatura a la version tridimensional y no local
del método desarrollado por M. Ortiz y K. Knap.

La nanoindentaciéon, es por tanto, una mas de las posibles aplicaciones del método.
Podemos utilizar en otras areas el mismo, como para el estudio de crecimiento de grietas



y nanohuecos, bordes de grano, etc. En este proyecto, trataremos el estudio de materiales
indentados con estructura FCC como el argon, el cobre y el aluminio. Usaremos distintos
potenciales de diferente complejidad para comparar los resultados entre los mismos asi como
con resultados obtenidos con DM. Con este método tendremos la ventaja de tener margen
a la hora de seleccionar una velocidad de indentaciéon y lo podremos hacer con desequilibrio
termodinamico.

El trabajo se estructura de forma que, en el capitulo 2 se explica el Método de Maxima
Entropia, se explican las bases del método QC y se detalla la extension del QC a problemas en
desequilibrio termodinamico (HotQC). En el capitulo 3, la descripcion del modelo de calculo,
es decir, el tratamiento nimerico del problema asi como una explicaciéon de diversas rutinas
programadas, entre ellas, un indentador tipo Berkovich. En el capitulo 4, se expondrén los
resultados obtenidos con los diversos materiales y configuraciones. Finalmente, en el capitulo
5, se detallardn las conclusiones y posibles trabajos futuros y en el apéndice se incluyen los
potenciales usados durante el trabajo.



