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Resum: Les propietats fisiques dels materials amb estructura atomica ordenada estan
directament relacionades amb la estructura cristal-lina dels atoms que els formen i, per tant,
es veuen fortament modificades pels defectes d’ordenacié. Aqui es presenta un resum de
I’estudi de defectes creats en metalls de les estructures cristal-lines més comunes:Fe, Cu, Zr i
Ti, i.e., clbica centrada en el cos (bcc), cubica centrada en les cares (fcc) i hexagonal
compactes (hcp). En particular, es descriuen els defectes que dominen la deformacio plastica
(per Iliscament i maclat), els produits per indentacio i els creats en materials irradiats.

1. INTRODUCCIO

Les propietats fisiques dels materials amb estructura atomica ordenada (estructura
cristal-lina), com plasticitat (ductil, fragil) o conductivitat (difusid del calor, resisténcia
electrica), depenen de la estructura cristal-lina dels atoms que els formen. Donat que tots els
materials cristal-lins amb temperatura més gran que zero tenen defectes intrinsecs d’ordenacio
i que petites modificacions locals de la ordenacio poden modificar en ordres de magnitud una
propietat, I’estudi dels defectes és una necessitat i un repte. A I’any 1934 es va publicar el
primer article on es definia el concepte de dislocacié com a un model per explicar les
discrepancies (ordres de magnitud!) entre els calculs teorics de I’esfor¢ de deformacié d’un
cristall perfecte i els resultats experimentals. De fet les equacions constitutives emprades en el
medi continu utilitzen parametres empirics que recullen, en promig, I’accid dels defectes.
Avui, gracies a la poténcia de calcul dels ordinadors, podem estudiar el comportament
col-lectiu de milions d’atoms i establir una connexié cada cop més quantitativa entre el
comportament a escala atomica i les propietats macroscopiques. El coneixement de la
configuracié atomica dels defectes, les interaccions mutues i la manera de generar-los o
eliminar-los permet la fabricacid de nous materials i esta en la base tant de la recerca en
electronica i nano-enginyeria, com en la millora de les propietats dels aliatges emprats en la
construcci6 de grans estructures metal-liques, avions, reactors nuclears, etc.

La recerca del nostre grup esta centrada en I’estudi dels defectes associats a la deformacio
plastica (dislocacions, macles i fronteres de gra), als defectes generats en metalls irradiats
(defectes puntuals i els seus aglomerats) i a les interaccions entre ells.

2. METODE

El métode utilitzat és la simulacié atdomica per dinamica molecular. Es un métode
estandard en I’ambit de la simulacio, tot i que cada grup tendeix a produir els seus propis
codis per poder adaptar-los al tipus particular de problema a estudiar.

El sistema a simular conté les coordenades de N atoms que evolucionen en el temps sota
la interaccio de les forces interatomiques proporcionades per una llei (potencial interatomic).
El conjunt esta envoltat d’altres atoms que proporcionen les condicions de contorn necessaries
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per que el sistema estudiat representi una part d’un volum macroscopic, evitant aixi
I’influencia no desitjada de les superficies. EI nombre d’atoms, N, depén del defecte i pot
variar des de 10° fins a 10" en els estudis més recents de nano-indentacio.

El potencial interatomic és una llei empirica o semi-empirica, de parametres ajustats amb
valors experimentals o deduits de calculs ab initio, que representa la interaccié entre dos
atoms en el si del material.

3. RESULTATS
a) Dislocacions

Les dislocacions son defectes essencials per entendre la deformaci plastica. Des de fa
més de vint-i-cinc anys estem fent recerca de tots els tipus de dislocacions en ferro (bcc)
coure (fcc), zirconi i titani (hcp). En la mesura que els potencials interatomics milloren i els
ordenadors tenen més capacitat de memoria i de calcul s’han pogut tractar interaccions més
complexes. S’ha estudiat la estructura atomica de les dislocacions, la seva mobilitat, I’esfor¢
critic per moure-les i la interaccid de les dislocacions amb els aglomerats. En la figura 1
tenim un esquema de la interaccio dislocacio — aglomerat en el zirconi pel cas d’aglomerats
amb moviment paral-lel al pla de lliscament de la dislocaci6. Veiem que hi pot haver absorci6
de I’aglomerat, recombinacié parcial i repulsié. En cada cas s’ha indicat I’esfor¢ maxim
necessari per produir la reaccio.
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Figura 1. Interaccié en el zirconi d’una dislocaci6 de falca (defecte en linia) amb un
aglomerat d’intersticials (tan sols els atoms de la periferia de I’aglomerat estan dibuixats).
b) Fronteres de gra
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La recerca es basa en la teoria de Defectes en Interfases que hem aplicat des de la seva
creacio (veure referencies 68 i 70 en [1]). Els resultats de la simulacié van ser ‘experiments’
per contrastar la teoria. Hem explicat la transformacid, observada experimentalment, de
fronteres incoherents en ‘plateaux’ coherents limitats per dislocacions com a mecanisme
d’alliberacio de tensions. El treball més recent descriu el mecanisme d’acoblament de la
migracié d’una frontera d’angle petit amb la cisalla. Es ben conegut que les fronteres d’angle
petit estan formades per una alineacio de dislocacions massives. Fins ara es donava per entes
que la frontera migrava per desplacament d’aquestes dislocacions. Aix0 implicava la
necessitat d’esforcos de cisalla molt grans. En la nostra recerca hem vist que hi ha un altre
mecanisme molt més efectiu per moure la frontera basat en la creacidé de dislocacions de
frontera que satisfa de manera exacta la migracid i necessita esforcos un ordre de magnitud
més petits.

c) Maclat en metalls d’estructura hexagonal compacta: Zirconi i Titani

El maclat és un mode de deformacid plastica predominant en els sistemes cristal-lografics
amb baixa simetria degut a la falta de sistemes de lliscament que permetin acoblar els modes
de deformaci6. La macla és una regié on ha canviat I’orientacié dels plans cristal-lografics
afavorint aixi la orientacio dels plans de lliscament. Les macles estan delimitades per unes
fronteres majoritariament formades per un pla cristal-lografic de baix index. EI moviment
d’aquestes fronteres regeix la creacio i desaparicio de la macla i la interaccio de les fronteres
amb els altres defectes incideix directament en la plasticitat del material. Aquest moviment
de la frontera de macla i aquestes interaccions son I’objecte de la recerca aqui descrita.

S’ha estudiat I’estructura atomica de les fronteres i els defectes de linia creats en la propia
frontera (dislocacions de macla) responsables de la translacié de la frontera. ElI moviment
d’aquestes dislocacions, que formen un graé a la frontera, son els responsables del seu
creixement. EI moviment és conservatiu, i no necessita processos de difusié atomica. S’han
caracteritzat les dislocacions de les principals macles, donant I’estructura atomica, la mobilitat
i esforg critic necessari pel seu desplacament. S’ha descobert un mecanisme de creacié de
dislocacions de macla associat a la interaccio de les dislocacions massives amb la frontera de
macla. Aquesta font de dislocacions assegura la continuitat del moviment de la frontera.

S’ha estudiat la interaccid de les fronteres de macla amb els defectes produits durant la
irradiacid de zirconi. Tot seguit es descriuen uns resultats com exemple de la recerca descrita.

S’ha simulat la frontera de macla (10-12) per unié de dos monocristalls girats en sentits
contraris fins a fer coincidir els plans de la familia {10-12}. EI moviment de la frontera de
macla s’ha induit per lliscament de la dislocacié de macla corresponent sobre el pla de la
frontera. A continuacio s’han introduit aglomerats de vacants i de intersticials en un dels
cristalls. Els aglomerats son mobils i poden lliscar en el pla basal en direccions formant 60°
amb el pla de macla o bé en direccio paral-lela al pla. Per tant la interaccio es pot produir per
apropament dels aglomerats a la macla o vice versa. S’han observat les seguents reaccions:

i) restriccio de la mobilitat de la frontera (inhibicié del maclat), ii) canvi de la orientacio i
forma de I’aglomerat, iii) arrossegament a distancia (drag) de I’aglomerat per la frontera,
finalment, iv) total o parcial absorcié de I’aglomerat per la frontera amb ulterior Iliscament de
I’aglomerat al esser arrossegat per la frontera.

De lo anterior es conclou que I’esfor¢ necessari per moure la frontera s’incrementa amb la
presencia dels defectes de radiacio. Aquest efecte podria inhibir la creacio o creixement de les
macles en front d’un altre sistema de lliscament amb esfor¢ menor; de fet hi ha evidencia
experimental en zirconi irradiat a dosis elevades. D’altra banda, les fronteres de macla poden
actuar com a embornals o centres de recombinaciod dels defectes produits per radiacio.
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d) Dany per radiacio

Estudiem els defectes creats en els reactors nuclears en el marc del projecte europeu
PERFORMEGO [2].

En els materials bombardejats per particules energétiques es creen parelles de
defectes ‘vacant — intersticial’ que, en difondre’s pel material formen aglomerats. Aquests
interactuen amb els altres defectes modificant notablement les propietats macroscopiques com,
per exemple, la temperatura de transicio dactil-fragil.

Les caracteristiques dels aglomerats que estudiem son la mobilitat, la capacitat de ser
obstacles per les dislocacions i altres defectes aixi com els mecanismes que inhibeixen el seu
moviment. Aixi, en I’estudi de la difusio dels aglomerats en ferro, mentre que en els més
petits s’han detectat configuracions immobils que disminueixen la capacitat de difusid, els
més grans, visibles per TEM, son maobils amb energia de migracié molt petita i independent
de la mida. D’altra banda, els elements en solucio, com el carbé (C), poden disminuir la
mobilitat d’aquest aglomerats, essent més eficacos quan formen complexos nC-mVacants.

a) Nano-indentaci6

S’esta simulant un sistema de 8 milions d’atoms de coure format per 2 cristalls units
per una frontera (pla blau en fig.2). Les dues direccions del pa de frontera es repeteixen
periodicament simulant un bicristall de dimensions infinites. Un indentador penetra un cristall
a velocitat constant creant llacos de dislocacié (veure figura 2) que en arribar a la frontera
queden aturats. Per que els defectes traspassin la frontera es necessita un esfor¢ acumulat
considerable. La frontera actua com una barrera per la difusié dels defectes en el cristall
inferior. S”ha fet un estudi en funcié de la velocitat del indentador i del seu diametre.

Figura 2. Nano-indentador (blanc). Tan sols els defectes estan representats (atoms que no estan en una
posicid cristal-lografica perfecta). En blau la frontera que separa els 2 cristalls.
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