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Abstract: New manufacture techniques of parts from metallic glasses have been developed in recent years. In particular, with the technique
of cold gas dynamic spray (CGDS), metallic glasses can be produced in appreciable amounts. At present it is not yet well understood the
deformation process that allows high degrees of compaction obtained with this technique. In this work we study the impact of a Cu-Zr
nanoparticle-based metallic glass on a metallic glass surface by molecular dynamics simulations to elucidate the processes of deformation at

high strain rates.

En cristales el proceso de deformacion plastica es a través de las

Introduccion
t dislocaciones. ¢CoOmo se deforma el vidrio metalico?

Los vidrios metalicos han atraido gran atencién debido a sus
singulares propiedades como alta dureza, elasticidad y resistencia a
la corrosion[1l]. 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 vy zirconio.
A raiz del buen resultado en la compactacion surgen interesantes
preguntas.

Material cristalino: ¢Material amorfo?
-Dislocaciones - Zonas de transformacion de corte.
-Deslizamiento de planos - Salto atomico local

Metodologia

1.-Se generaron muestras de vidrio metalico de l|a aleacion
Cu,.Zr,Al,,, 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.-Diseno 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.

La formacidén y coalescencia de las zonas de transformacion de
corte producen zonas de gran localizacion de deformacion plastica:
Bandas de corte (SB, shear bands). Debido a l|a difultad
¢ experimental para observar y entender el proceso de formacion de
las SB es interesante estudiar el fendmeno usando simulaciones de

dinamica molecular.
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Detalles de las simulaciones
-Programa: LAMMPS, 1 Milldn de atomos

. 0 L -Coloreado por deformacion atdmica
Resultados y discusion v
-Incrustacion. De acuerdo a la velocidad inicial de la particula, se -Colectividad NVE o >
, ) -Condiciones de borde peridodicasenx ey // 0
observan dos regimenes: para velocidades menores a 2000 m/s -Atomos fijos (Al) con termostato de B AoE a ] A
’ . Langevin a 300 K ’ ‘
parte de la particula queda fuera del blanco, mientras que a R o1 de calculo por
velocidades mayores que 2000 m/s se verifica una incrustacion EEEEn e b b CHIE
completa. | e =
. .y , Simulacion v, (m/s T (K
-La variacion de la temperatura de la particula entre 100 Ky 300 K " pSOO ;OO
produce similares resultados para cada velocidad inicial. < £00 200
-Se aprecia la formacion de bandas de corte. Las bandas s3 1000 100
mantienen su estructura, pero pierden definicion hacia el final de sS4 1000 300 V,=2000 m/s, T,=300 K
la simulacion (100 ps). S5 2000 100
S6 2000 300
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