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Simulacion a nivel atobmico
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GNM: Areas de investigacion

1. Fundamentos de la mecanica estadistica:

a) Teoria de fusion (melting)

b) Teoria de informacién y probabilidad bayesiana
c) estadisticas no-extensivas

2. Fisica de Materiales

a) Vidrios: propiedades estructurales, dinamicas y mecanicas

b) Materiales nano-estructurados: nanotubos de carbono

c) Materiales en condiciones extremas, alta presion y/o temperatura

d) Régimen plastico en metales: ductilidad y fractura

e) Materiales celdas solares: propiedades electronicas y opticas
<f)y Materiales Nucleares: dafno por radiacion > Eduardo Bringa

3. Técnicas de simulacion computacional

a) Desarrollo y programacion de Dinamica Molecular: Las Palmeras
Molecular Dynamics, www.lpmd.cl

b) Calculos de energia libre y entropia

c) Algoritmos paralelos para DM y montecarlo: mpi, CUDA
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Plan

« Efecto de impurezas en cobre
« Deformacion en vidrios metalicos en base a cobre

* Perspectivas futuro cercano: dafo por radiacion

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile



Proyecto Cobre

Miguel Ignat: Analisis propiedades mecanicas

@ - Docteur Ingenieur (1977), Docteur en-Sciences (1983)
Determinacion de CODELCO

Orgullo de Todos

Propiedades Mecanicas de
Productos de Cobre

Alvaro Valencia: Analisis Termodinamico
- Dr-Ing. Ruhr-Universitat Bochum, Alemania, 1993.

Proyecto CODELCO-IM2 36-11
Responsable de Proyecto: M.Ignat

Marzo 2012 ’
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- Doctor en Ciencias con Mencion en Fisica, P.
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- Ph.D in Applied Material Physics, Royal Institute of
Technology (KTH), Estocolmo, Suecia (Septiembre
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Cobre “Comercial”:
de Catodos a Alambrones

— Catodos v/s Alambrones

C ¢ Ating ine ' 1OR4&CC Cast bar LZ0 x 70 - Spead 11 m/mn
oPper meking poin Wirerod (& 8mm} - Speed 30m/s

...l1a Calificacion de los Catodos (de Chile) se hace a partir de
ensayos
mecanicos sobre los Alambrones (...en el extranjero).
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La “trazabilidad”, correlaciones entre Cobre de
lotes de catodos y los alambrones
correspondientes.

« (Calificacion de alambrones hecha por los productores de
alambrén: Analisis Quimico (AQ) y ensayo mecanico de
Alargamiento Rapido (%AR).
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Antecedentes : ensayos Industriales y calificacion.
-Ejemplos: test del resorte y ensayo de torsion (BNFMRA),
alargamiento rapido (JPLavric, SCCC)
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Twist Test Machine
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Metodologia experimental: tipo de probetas y ensayos

(M. Ignat, 2012)

Probetas con y sin entalle : ensayos mecanicos de traccion, + analisis
quimicos—>efecto de las impurezas.
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Normas de Ensayos :

Probetas de traccion simples, aplicables tanto a
Cobres de Catodos como de Alambrones.
Catalizadores de “fragilizacion”.

-Velocidad

-Triaxialidad*

-Temperatura

*practicados y normalizados para aceros y otros
materiales metalicos.
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Analisis de Curvas de Traccion
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Simulacion a nivel atomico

* QObjetivo general:

Estudiar, a nivel atomico, los efectos de impurezas,
en particular Ag, As, Fe, Pb, Sy Cu,O en las
propiedades mecanicas del cobre.

* Objetivos especificos:

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Implementacion simulacion a nivel atomico de
propiedades mecanicas del Cu

Nicolas Amigo, Tesis Magister

Dinamica molecular
Potencial interatomico de muchos cuerpos: embedded atom
Programas: LAMMPS / LPMD

Miles y millones de particulas.

Se ha obtenido:

Constantes elasticas

Curva de esfuerzo deformaciones
-monocristal
-policristal
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Mono-cristal

Datos (valores aproximados):

- 660 mil atomos
- 361 [A] de largo
- 144 [A] de alto y ancho

(aT=0K)
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Constantes elasticas

’ (i,j,k,l=X,y,Z)

G. Gutiérrez, E. Menéndez-Proupin, and A. K. Singh,

Journal of Applied Physics 99, 103504 (2006) )
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(Elastic properties of the bcc structure of Bismuth at high pressure,,

. e
a) Z‘)_‘ b)
Constante Literatura [Gpa] | Simulaciéon[Gpa]
Ciq 176.2 171.0
Ci, 125.0 126.3
Cus 82.0 79.9

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile



17

Construccion de poli-cristales de cobre

1.3 millones de atomos

20 granos
722 [A] de largo
140 [A] de alto y ancho

- 20 millones de atomos

- 20 granos
- 614 [A] de arista
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Poli-cristal

Datos (valores aproximados):

- 1.3 millones de atomos

- 20 granos

AT

- 720 [A] de largo
- 144 [A] de alto y ancho
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Esfuerzo (Mpa)

Ensayos de esfuerzo y deformacion

10000 | | |
Monocristal 0 K ——
Monocristal 300 K -----~
8000 f Policristal 0 K --------
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4000 , 4 il
2000 -/ o ‘ ~" g _
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Deformacion ¢
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Esfuerzo (Mpa)

Detalle a pequenas deformaciones

10000 | | | |
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Monocristal 300 K ------
8000 Policristal 0 K -------- i
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Muestra Cuy Cu-Ag

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Sistemas Cu y Cu-Ag

Sistema 1 Cu puro
- Cu poli-cristalino cilindrico
- 125 granos

- 500 mil atomos aprox.
- Largo 470 [A] , radio 65 [A]

Sistema 2 Cu-Ag

- Mismas caracteristicas del sistema 1
- Impurezas intersticiales de Ag, a 1.64% de concentracion (c/
r al total del numero de atomos)

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Curva esfuerzo-deformacion

4000

3500

3000
2500
2000
1500

Esfuerzo ¢ (Mpa)

1000
500

0 1 1 1 1 |
0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50 0.60

Deformacion €

Composicion | E [GPa] | Oelas[MPa)] | oy [MPa] | offMPa] | &
Cu 62.4 1292.7 2924.3 17303 | 0.57
Cu-Ag 67.4 1464 .9 3081.4 1876.5 | 0.49
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Conclusiones

- La rigidez del cobre poli-cristalino aumenta al
iIncluir impurezas intersticiales de plata en los
bordes de grano.

- La resistencia maxima a la traccion también se
ve aumentada.

- Impurezas de plata intersticiales en bordes de

grano del cobre provocan una pérdida de
ductilidad de este.

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile

25



Propiedades Mecanicas de Vidrios Metalicos

Introduccion
Los vidrios metalicos han atraido gran atencion debido a sus
singulares propiedades como alta dureza, elasticidad y resistencia a
la corrosion[1]. Recientemente R. Fernandez et al [2], usaron la
técnica de aspersion dinamica de gas frio (CDGS) logrando
depositos compactos de vidrio metalico en base a cobre y zirconio.
A raiz del buen resultado en la compactacion surgen interesantes

\ preguntas. /

Mecanismo de deformacion - Bandas de Corte
Se observa la formacion de nanocristales en las bandas de corte?
(en experimentos si se presentan), investigacion en desarrollo.

Caracterizacién estructural:

Structural and dynamical properties of the Cu,zZrs, alloy in crystalline, amorphous and liquid state: a molecular dynamic study,
C. Valencia-Balvin, C. Loyola, J. Osorio and G. Gutiérrez.

Physica B 405, 4970-4977 (2010)



Propiedades Mecanicas de Vidrios Metalicos

Existe un método de fabricacion de vidrios metalicos de tamano grande
(1Tmm-1cm). Cold Gas Dynamic Spray (CGDS), que utiliza gran velocidad de
deformacion donde la observacion experimental es dificil.

Surge la idea de modelar este proceso de impacto para entender la
deformacioén del vidrio metalico sometido a altas velocidades de deformacion.
Experimentos Convencionales (Traccion y compresion) se realizan a bajas

velocidades de deformacion, del orden de 1x104 a 1x107 s,

Dinamica Molecular permite modelar traccion o compresion con velocidades
de deformacion mas bien altas, del orden de 1x10* a 1x108s1.



Propiedades Mecanicas de Vidrios Metalicos

- En cristales el proceso de deformacion plastica es a través de las
' . - L4 - - a4 il
 dislocaciones. ¢Como se deforma el vidrio metalico?

T (8)

o (D)
&L —> &%
Material cristalino: ¢Material amorfo?
-Dislocaciones - Zonas de transformacion de corte.

-Deslizamiento de planos - Salto atémico local _ B



Impacto

entre proyectil
y blanco de
vidrio metalico

Javier Wachter (2012)

M

etodologia

1.-Se generaron muestras de vidrio metalico de la aleacion
CuysZrysAly, mediante calentamiento y enfriamiento rapido de un
modelo de CuZrAl cristalino tipo B2.

2.-Analizamos las muestras con herramientas de diagnostico como la
funcion de distribucion de pares.

3.-Diseio de la simulacion de impacto.

4.-Dinamica molecular usando LAMMPS|[3]. Potencial de atomo
‘embebido (EAM)[4]. Colectividad NVE y condiciones de borde
periodicas para el sustrato en direcciones x e y.

\_ _

Funcién de distribucién de pares ~ Configuracién inicial del impacto.

T

Amorto CuuZr Al (300 Kil gt S
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;, Qué ocurre en el impacto de proyectiles en medios amorfos?

En caso cristalino, el mecanismo de deformacion es por

dislocaciones:

Vo =6 km/s (a) t=0.08ps (b) t=0.30 ps

Hypervelocity impact of copper nano-projectiles on copper,
N. Amigo, C. Loyola, S. Davis and G. Gutiérrez..
Computational Materials Science 68, 245 (2013).

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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V,=500 m/s, T,=300 K V,=1000 m/s, T,=300 K

20 ps 20 ps

Py LY
« 93
S R e
3 -‘s,h"e‘.»? 334
LS - \ﬁ. 'S

Bandas de corte
Bandas de corte

Tesis de doctorado en
Materiales, FCFM, U de Chile

V,=2000 m/s, T,=300 K

20 ps Javier Wachter (2012).

3 Y
- 7

* L S V.' e
b R o

<k ,
P

Bandas dé corte
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Resultados y discusion

-Incrustacion. De acuerdo a la velocidad inicial de la particula, se
observan dos regimenes: para velocidades menores a 2000 m/s
parte de la particula queda fuera del blanco, mientras que a
velocidades mayores que 2000 m/s se verifica una incrustacion

completa.

-La variacion de la temperatura de la particula entre 100 K'y 300 K
produce similares resultados para cada velocidad inicial.

-Se aprecia la formacion de bandas de corte. Las bandas
mantienen su estructura, pero pierden definicion hacia el final de
la simulacion (100 ps).

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Perspectivas:
simulaciones de dano por radiacion

(trabajos en progreso con Emilio Figueroa + E. Bringa +SD)

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile

33



Dano por radiacion en oro.

L/D~2

D~25 nm

1.500.000 atomos

PKA 20 keV




Histograma de frecuencia de tamano
de cluster de las muestras.
El siguiente corresponde a la muestra anterior:
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W nanocristalino

60 grains

2.000.000 atomos




Plan de trabajo:

-Caracterizacion estructural:
LPMD: g(r), CNA, D(w), ...

-Pruebas mecanicas:
esfuerzo versus deformacion

-Introducir impurezas de H:
caracterizacion + pruebas mecanicas

-Dano por radiacion: PKA
caracterizacion + pruebas mecanicas



T=3000 K

Color indica
desorden
local, va desde
el azul hasta el
rojo.

Azul:
ordenado,
granos bcc.

Rojo:
desordenado,
bordes de
grano.




FIN

iMuchas gracias!

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Metodologias

e Mecanica Cuantica (Density Functional Theory)

Funciones de onda electr(’)nica {v,r)In=1,....N,..
h? o2 3 € p(X) SEXC

- + Vion (%) + [ dx ,

e a2 Vo O T o

p(x) =E|1Pn ) fd x‘Pm (X)Pn (X) = O mn

Pp (X) = €,y (X)

e Dinamica Molecular

Trajectorias Atomica: {r.(7)|i=1,...
N
d’r; GV(I‘ )
mi—— =—
dr’ or;

Ensembles; funciones correlacion

 Mecanica del continuo
Campos de desplazamineto: u(r.7)

_u___O()'
pdt 0x
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/= Aircraft Wing Case Study - Windows Internet Explorer
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Material Selection for Aircraft Wings
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Propiedades mecanicas
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Vision “macroscopica’: ensayos mecanicos

44

Formacion de cuellos

Resistencia maxima a

la tension
Fractura

Limite elastico

Deformacion

~
e
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Clasificacion

Reégimen elastico: - constantes elasticas
- modulos elasticos: Young, Poisson

Reégimen plastico:
- deformacion homogénea
- deformacion inhomogénea

UPMadrid, Ene 2013 /Gonzalo Gutiérrez, U. de Chile
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Que gobierna las propiedades mecanicas?

- Potencial interatomico
- Defectos cristalinos: puntuales, lineales, superficiales

- Microestructura: tamano y tipo de grano

(b)
(o)
[6)
& 0% o°
[o) (o) (o) (o}
006°290%0%0
o o°_ o
o) (O o) (o)
o452 050

f 1: Vacancia Bordes de Grano

Dislocacion 2: intersticial
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Regimen plastico: dislocaciones y
deslizamiento de granos (M Lagos)

% J'@A,’
o\

SR Sl atnigns agnin
iiite e 1l i

Figura 7.3  Representacién de la analogia entre el movimiento de una oruga y el de una dislocacién.
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