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Se presentan valores calculados mediante téncias de simulacién por computadora, del tensor dipolar de fuerzas
y del volumen de relajacion de defectos puntuales en redes fce (Al Ni, Ni;Al) y hep (Mg, Ti, Zr ). Para éstas,
se comparan resultados dados por potenciales interatdmicos de pares y por potenciales de n-cuerpos. Si bien la
respuesta dc la red depende del tipo de interaccion, se remarcan ciertas diferencias cuantitativas debidas a las

propiedades del material

INTRODUCCION

El cambio de volumen producido en un cristal
- por la creacion de defectos puntuales es una can-
tidad de dificil dcterminacién experimental®. Te6ri-
camente es posible evaluar el volumen de relaja-
cion asociado a cada tipo de defccto por medio de
técnicas de simulacién por computadora. Estas
consisten en generar, a través de las coordenadas
atémicas,una porcion de la red cristalina en la cual
se consideran dos rcgiones: una zona interior, (I),
en la que se localiza el defecto y donde los 4to-
mos de desplazan a fin de cxtremalizar 1a energia
configuracional, y una zona exterior, (II), donde se
aplican condiciones de contomo apropiadas. Para
relajaciones estdticas del sistema se conocen dos
métodos de trabajo: i) imponer que el volumen del
cristal permanezca constante® durante la relajacion
de 1a zona 1, ii) admitir que ¢l sistcma se manten-
ga a presién constante®. En el el caso (ii), el cam-
bio de volumen decbido al defecto es obtenido
directamente. En el caso (i), el del presente traba-
jo, el cambio de volumen AV es obtenido a partir
del tensor dipolar del defecto P y dc la com-
presibilidad K del medio como siguc:

AV =K/3TrP (08)]
el tensor P, el cual da las simetrias del campo de
desplazamiento de largo rango del defecto, es
calculable por dos métodos*: a través del primer
momento de las fuerzas inducidas en la zona.lI
por los desplazamientos en zona I, o a través del
primer momento de las fuerzas de Kanzaki. La
coincidencia de ambos métodos indica que toda la
anarmonicidad debida al defecto estd correcta-
mente incluida en la zona I°.

* Becario CONICET
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El potencial de intcraccion es la herramienta
clave de los métodos de simulacion, ya que deben
reproducir propicdades fisicas del material bajo
estudio. En este trabajo se¢ han utilizado dos tipos
diferentes de potenciales: de pares (pp) y de n-
cuerpos (pn). Los tltimos responden al modelo de
dtomo embebido. Estos agregan a la clésica inte-
raccion de pares V, un término F que depende de
la densidad electrénica local p. En este caso la
energfa E del sistema se escribe como sigue:

E=I2Y, V@) + X F@)
ij i

Los pp utilizados en redes hcp son descriptos
en®S, los pn en redes hcp son una versién leve-
mente modificada de los dados en’ y los pn para
redes fcc estdn dados en®. Dado que los pn serian
mdés adecuados™® que los pp para estudiar propie-
dades de defectos que involucran cambios locales
de volumen, en este trabajo se comparan los resul-
tados predichos por ambos tipos de interacciones.
Cabe notar que la complejidad de los célculos se
incrementa notablemente cuando se utilizan pn. En
este caso, las fuerzas sobre un dado 4tomo !/ se
modifican por: i) desplazamiento de los vecinos /'
que interactian directamente con / via los términos
de pares, ii) el cambio de la densidad electrénica
que se produce por desplazamientos de vecinos /"
de los 4dtomos /'. Debido a dicha complejidad,
Maysenholder'!, propuso un método simple que
permite obtener con una aproximacioén de bajo
orden el AV de la vacancia; éste es estimado por
diferenciacién de 1a energia de formacién del defe-
cto en la red no rclajada, con respecto a la con-
stante de 1a red. Esta aproximacion ha sido utiliza-
da a fin de cuantificar el efecto de relajacion de la
red en la evaluacién del AV de vacancias. En el
presente trabajo se presentan, por primera vez en
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la literatura, tensores dipolarcs de defectos pun-
tuales en redes cohesionadas con potenciales de n-
Cuerpos.

RESULTADOS Y CONCLUSIONES

1) Estudios estdticos referentes a la vacancia en
las redes del Ni, del Al y en la alcacién ordenada
del Ni,Al se reportan en'?, En la figura 1.a se
muestra la celda correspondiente al Ni;Al; scguin
ésta, un dtomo de Al tienc un entorno equivalente
en las tres direccioncs indicadas, uno de Ni no.
Correspondicntemente, cl tensor P de la vacancia
de Ni en la alcacién no debe ser is6tropo.

OAl

Figura 1.a;: Celda de la estructura de la aleaciéon
Ni,Al

En la Tabla 1 se reportan las siguicntes cantidades
para la vacancia en Ni y Al puros y para la vacan-
cia de Ni y dec Al en la aleacién: encrgias de rcla-
jacién E, y componcntes del tensor dipolar P, cn
unidades de eV, y volumen de relajacién AV cal-
culado segiin (2) y segun'!, en unidades del volu-
men atémico Q.

Vac Ni Al Ni Al

en: Ni Al
E -0.04 -0.10 -0.05 -0.09
Py, -0.21 -3.01 -1.71 -2.54
Py -0.21 -3.01 0.97 -2.54
AV (1) -0.16 -0.40 -0.07 -0.21
AV H -0.12 -0.33 -0.04 -0.11

Tabla 1: Vacancia en redes fcc
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En cl material puro, todas las cantidades cal-
culadas son mayores para el Al que para el Ni, en
consonancia con la magnitud del desplazamiento
sufrido por las capas atémicas en tomo al defecto-
12 Los 4tomos de Al, de mayor tamafio que los de
Ni, estdn comprimidos en la aleacion. Por esta
causa, una vacancia de Ni como la indicada en la
Figura la., da lugar a una importantc relajacién
negativa de los cuatro 4tomos de Al localizados en
el plano c, del defecto’. Como consecuencia, otras
capas atémicas rclajan alejdndose del defecto. Esto
motiva que en la dircccién perpendicular al plano
c,, la componente del tensor P de la vacancia de
Ni en la aleacién sea positiva. Los valores de AV
calculados segiin (1) son entre 20 y 90% mayores
que los obtenidos usando la aproximacién'', si
bien ésta da una razonable descripcién cualitativa
de 1a respuesta del material defectuoso (Tabla 1).
Los AV de la vacancia de Ni y de Al en la alea-
cidn, calculados utilizando la condicién de cristal
a presion constante’ son -0.04 Q y 0.17 Q res-
pectivamente, en buen acuerdo con los calculados
con (1).

2) Los resultados referentes a 1a vacancia en las
redes del Mg, Zr y Ti se mucstran en la Tabla 2
dondc, ademds de las cantidades ya descriptas para
la Tabla 1, se consignan la energia dc formaci6n
de la vacancia E,, en eV, y la relacion de pardme-
tros de red c/a.

Las E, dadas por los pn son hasta un orden de
magnitud inferiores a las calculadas con los pp".
Estos, en consccucncia, dan valores de P y AV que
précticamente duplican los correspondientes a los
pn. No obstantc dicha diferencia cuantitativa, para
cualquier tipo de potencial sc verifica que el AV
de la vacancia cn Mg es la mitad del correspon-
diente en Ti y Zr. La razén de esta diferencia,
relacionada con las propiedades eldsticas del mate-
rial, sc da en'. En la dltima fila de la Tabla 2 se
muestran los AV calculados en la aproximacion de
red no relajada, los valores obtenidos para 1los pn
son inferiores en un 13% a un 25% a los dados
por (1).

Si bien las redes cohesionadas con pp man-
tienen la relacion ideal c/a entre sus pardmetros de
red, los pn rcproducen valores inferiores (ver

» Tabla 2). El apartamiento de la idealidad conduce

a un tensor P anisotrépico. Para la vacancia ubica-
da en el plano basal ¢, de la figura 1.b, 1a isotro-
pia de P s6lo se mantiene en dicho plano, mos-
trando una mayor contraccién en la direccién
axial.
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Pares N-cuerpos
Potencial: P3C-Mg P6C-Zr, Mg Zr Ti
E -0.008 -0.086 -0.105 -0.002 -0.009 -0.012
E 0.81 1.80 1.55 0.59 1.36 1.56
c/a 1.633 1.633 1.633 1.625 1.623 1.617
Py, -0.90 -4.56 . 431 -0.38 -2.23 171
Py, -0.90 -4.56 -4.31 -0.49 -2.57 2.27
AV (1) -0.17 -0.34 -0.37 -0.08 -0.16 -0.15
AV -0.18 -0.27 -0.31% -0.06 -0.14 -0.12"
e ——————————————

Tabla 2: Vacancia en redes hcp.

Esto se explica por la magnitud de la fuerza que,
previo a la relajacion de la red, la vacancia ejerce
sobre sus primeros vecinos®. Aquéllos localizados
en el mismo plano basal que el defecto (plano c,)
sufren una fuerza inferior a la que se ejerce cobre
los ubicados en los planos basales contiguos a
éste.

3) En la figura 1.b se muestran siete con-
figuraciones de autointersticiales en redes hcp
cuyas simetrfas han sido extensivamente estudia-
das en .

SN U BN
e g)
(@)

Figura 1.b: Autointersticiales en estructura hexa-
gonal compacta (hcp).

Los pn aqui utilizados son mds repulsivos que
los pp a distancias interatOmicas inferiores a las de
equilibrio. En consecuencia, el AV debido a un in-
tersticial, cualquiera sea la configuracién y el ma-
terial analizados, es substancialmente mayor en las
redes cohesionadas con los pn. En la Tabla 3 se
muestran los AV dados por (1). La relacién K
cuantifica la anisotropfa en la deformacién in-
ducida por el defecto, ya que se define como el
cociente K; = [P;/P, | entre la compomente axial
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del.tensor dipolar de la configuracién i y la co-
mrespondiente componente basal. El entorno de
primeros vecinos del defecto define el grado de
isotropfa del tensor dipolar. Por ejemplo, con-
figuraciones tales como BO, BT, BC *, cuyos pri-
meros vecinos estdn en el plano basal del defecto
y cuyos vecinos mds cercanos fuera de dicho
plano estdn considerablemente més alejados que
aquéllos, son muy anisotrépicas, tal como mues-
tran los valores de K, En cambio, DC, Ty O
presentan un entorno més isétropo. Este es repro-
ducido por los P calculados con pn pero no por
los calculados con pp. Esta diferencia puede ex-
plicarse por el cardcter marcadamente repulsivo de
los pm, los que siempre inducen relajaciones posi-
tivas de los vecinos al defecto. Los pp, en cambio,
pueden producir contracciones 0 s6lo pequerias
expansiones en direcciones perpendiculares a las
de gran expansion. Por las mismas razones, el AV
varia muy poco con el tipo de defecto en un dado
material si éste es representado con una interac-
cién pn, pero el AV presenta fuertes variaciones si
el potencial es pp™.

En la Tabla 3 se reportan los autovalores del
tensor P de la configuracién CN, (los correspon-
dientes autovectores para redes cohesionadas con
pp se dan en *, los autovectores correspondientes

"a los pn para Mg y Zr son similares a los de los

potenciales del tipo P6C, los dcl Ti son similares a
los de P3C-Zry). Los autovalores del P de cual-
quier configuracion indican que ¢l Zr es més re-
pulsivo que el Mg a distancias inferiores a las de
equilibrio. El Ti es un caso intermedio. Sin embar-
g0, el cambio de volumen inducido por un dado
tipo de defecto es comparable en Mg y Zr, pero
significativamente menor en Ti. Esto se debe a la
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