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Plan de la presentacion

1. Introduccion

- (Nanomateriales) Materiales, lo macro, lo micro y lo que
queremos.

2. Herramientas tedricas y experimentales

3. Simulacion Computacional
- Moviendo los atomos

4. Perspectivas y Conclusiones
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Materiales segun su estado
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De lo macroscopico a lo atomico

Q)
l Nanoscopico
—
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Investigacion Nano Materiales

Pequenas dimensiones (10-100 nm)

gg/Oct'2013 Alexander Flemming



Materiales a la medida

¢ ES posible disenar y construir un material que
tenga la dureza del diamente, que sea
conductor de electricidad, liviano y de color
amarillo?
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¢, Porqué hoy vemos como posible el poder disenar
materiales a la medida?

Experimentos

/ N\

Teoria < »  Simulacion
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Herramientas teoricas:

Mecanica cuantica
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Fisica del siglo XIX

Mecanica clasica Electrodinamica Termodinamica
*Acustica *Electricidad *Tres leyes de la
*Leyes del movimiento | | *Magnetismo Termodinamica
*Teoria Gravitacion Ondas electromag-

*Mecanica de Fluidos néticas *Mecanica Estadistica
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Dos nubes en el horizonte

Comienzos del 1900:

Contradiccion
entre la
Mecanicay la
Electrodinamica

Nuevos
fendmenos (a
nivel atomico)
sin explicacion
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Mecanica Cuantica

Esta es una teoria sobre el funcionamiento
de los atomos y de los fendmenos a nivel atomico,
y junto con la teoria de la relatividad, es la creacion

mas grande de la fisica en el siglo XX.

Heisenberg, Born, Schrodinger, Jordan, Dirac, Pauli, entre otros
inventaron la Mecanica Cuantica como la conocemos hoy,
entre los anos 1925-1928.

Ecuaciér11 32e6§chr6dinger —ih (9‘;)> =H ‘ (I)>
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Herramientas experimentales

microscopio de efecto tunel,
microscopio de fuerza atomica,
etc.
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Efecto tunel

Clasicamente, una particula no puede
atravesar una muralla

Cuanticamente jsi!
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Experimento: Microscopio de efecto Ttnel

Scanning Tunneling Microscope

elni

Inventado por Gerd Binnig y Heinrich Rohrer, IBM Research Division
Permite imagenes de surperficies a nivel atdbmico
1986 Premio Nobel de Fisica
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Triple-Axis

Computer-Controlled
Piezoceramic Robot

I

Metal Tip

Scanning Tunneling Microscope
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Modo imagen
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Atomic Resolution Images of Surfaces

Xenon Atom —




Modo manipulacion atomica

punta
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Manipulacion atomica

TIP
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Manipulacion atomica

TIP

D.M. Eigler and E.K. Schweizer, Nature 344, 524 (1990)
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Construccion “Bottom-up”

Atomic / molecular manipulation

Example 1: Individual Cu atoms on Cu(111).
Size: 25 x 8 nm*.

Institut far nllg'em}:ine i’husik, TU Wien
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Avances experimentales han
permitido construir estructuras
partiendo directamente de los
atomos

Platino sobre niquel: mediante STM
se observa que hay reconstruccion
de la superficie libre de Platino.

¢,.S€ puede prever eso a partir
de los atomos de Pty Ni

y las leyes de la Mec. Cuantica?
Ese es nuestro objetivo
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Herramientas de simulacion computacional

método de dinamica molecular,
montecarlo,
calculos de estructura electronica, etc

Alexander Flemming
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Simulacion computacional de Nanomateriales
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Simulacion Computacional

El sélido se considera formado
por iones positivos y electrones o 0o a6 o

Para conocer el movimento de los electrones usamos mecanica cuantica

Para conocer el movimiento de los iones usamos mecanica clasica
Leyes de Newton
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1. Efectos de impurezas en Cobre

®

Determinacion de CODELCO

Orgullo de Todos

Productos de Cobre mgz

Propiedades Mecanicas de

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

Marzo 2012

« Gonzalo Gutiérrez: Modelizacion Atémica

- Doctor en Ciencias con Mencion en Fisica, P.
Universidad Catélica de Chile, 1997
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+ Sergio Davus Estadlstlca de Muestreo

- Ph.D in Applied Material Physics, Royal Institute of
Technology (KTH), Estocolmo, Suecia (Septiembre
2009)

.y

+ Miguel Ignat: Analisis propiedades mecanicas

Interatémico o
§ Propiedades

- Docteur Ingenieur (1977), Docteur en-Sciences (1983)

~ N

+ Alvaro Valencia: Anélisis Termodinamico

- Dr-Ing. Ruhr-Universitat Bochum, Alemania, 1993.

Potencial

Termodinamica
)

Reactividad Validacién

Mecénicas

Trazabilidad
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Cobre “Comercial’:
de Catodos a Alambrones

Copper m Atin e Lo84cC Cmet bar LZ20 x 70 - Spaed 11m/mn
oPPErMELING PR Wirerod (& 8mm} - Speed 30m/s

...1a Calificacion de los Catodos (de Chile) se hace a partir de
ensayos
mecanicos sobre los Alambrones (...en el extranjero).



‘ JPorqué se fracturan loa alambrones?

,Como ingluyen las impurezas en ello?




Metodologia experimental: tipo de probetas y ensayos
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(M. Ignat, 2012)

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.




Simulacion: muestra Cuy 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 nimero de

atomos)



Nicolas
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2013.)




Curva esfuerzo-deformacion
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Composicion | E [GPa] | Oeas[MPa] | oy [MPa] | of(MPa] | &
Cu 62.4 1292.7 29243 1740.3 | 0.57
Cu-Ag 67.4 1464 .9 3081.4 1876.5 | 0.49




/que ocurre a nivel atdmico?



































































Propiedades Mecanicas de Vidrios Metalicos

" En cristales el proceso de deformacion plastica es a través de las
' . - b4 - - F e
. dislocaciones. ¢Como se deforma el vidrio metalico?

o — o

Material cristalino: éMaterial 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 diagnéstico 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.
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¢, Qué ocurre en el impacto de proyectiles?

En caso cristalino, el mecanismo de deformacion es por

dislocaciones:

Vo =6 km/s (a)
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Hypervelocity impact of copper nano-projectiles on copper,

N. Amigo, C. Loyola, S. Davis and G. Gutiérrez..
Computational Materials Science 68, 245 (2013).
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V,=500 m/s, T,=300 K V,=1000 m/s, T,=300 K

20 ps

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).
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Animacion




Spintréonica: Dinamica de espines
Cadena de Heisenberg D=0 , H=0
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Simulacion multiescala

Electronic Simulation

Atomistic Simulation
Schrodinger's Equation

Newton's Equation

Finite Element Simulation
Continuum Elasticity
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Finite Element + 10%-atom MD + 10%atom DFT
26 sec/step on 1,024 T3E 2 hr/step on 1,024 T3E

(CACS, USC)
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¢, Es posible disenar materiales a la medida?
iSil

aunque recién estamos en los comienzos de esta nueva
revolucion

¢ Como andamos en casa?
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Fisica en Chile

Aproximadamente 200 fisicos activos

Solo unos 20 trabajando en nanomateriales

Carreras:

Pregrado:
Licenciatura en Fisica: 4 afios
Ingenieria Fisica: 5 afos

Postgrado:

Magister en Fisica: 2 afos
Doctorado en Fisica: 4 afios

Alexander Flemming
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Simulacion de NanoMateriales

* Eduardo Menéndez: Semiconductores, puntos cuanticos.
Calculos ab-initio: estructura electronica, fonones, constantes
elasticas.

 Walter Orellana: Calculos ab-initio, semiconductores, superficies.
Nanotubos de carbono.

Estudiantes de doctorado Magister
-Joaquin Peralta Fernando Cuturrufo
- Claudia Loyola

-Eduardo Valdebenito

-Paula Escobar
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Herbert Kroemer
Jack S. Kilby Zhores 1. Alferov

"for developing semiconductor heterostructures

"for his part in the invention used in high-speed- and opto-electronics
of the integrated circuit"
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Gracias por su
atencion
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