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Se estudia la estructura atémica de la interfa@ecg)/Nb(bcc) mediante simulaciéon por computadBaaa ello,

se realiza una blsqueda de redes de sitios casidentes en el espacio de orientaciones entresafabes. Se
propone que los planos mas compactos de las redesagor densidad volumétrica de sitios casi coerties
son los que determinan las orientaciones cristafiogis de las interfases energéticamente méas faesraSe
encuentra la configuracién de equilibrio de unaed&as estructuras utilizando potenciales interaisnde
muchos cuerpos, y se compara su energia con lasespondientes a orientaciones observadas
experimentalmente.

Palabras Clave:Zr-Nb, interfases, red de sitios casi coinciderggsulacion atomistica.

The atomistic structure of the Zr(hcp)/Nb(bcc) ifdaee is studied by means of computer simulaticor. this

purpose, it is performed a search of near cointidiées lattices in the orientation space betwesh phases. It
is proposed that the most compact planes of theaudacident sites lattices of greater volume dgrdtermine
the crystallographic orientations of the energdtidavored interfaces. The equilibrium configurati of one of
these structures is found by using many-body itden& potentials and then its energy is comparethtse

corresponding to experimentally observed orientetio

Keywords: Zr-Nb, interfaces, near coincident sites lattet@mistic simulation.

I. INTRODUCCION En la Sec. Il se estudia el ajuste geométrico dosre
y ) planos cristalinos de ambas fases que forman la

La transformaciorBZr < aZr + BNb en el sistema jnterfase, analizando la red de sitios casi coemies
Zr-Nb resulta de interés tecnologico por cuanttui  (scc) en un amplio rango de orientaciones. La ed d
sobre las propiedades mecanicas del materialadiz Scc resulta de una generalizacion del modelo deleed
en la fabricacion de elementos estructurales deates gitjgs coincidentdd, muy utilizado para explicar la
nucleares. Segun el diagrama de equilibrio de esigtryctura y las propiedades de bordes de grano.
sistem&, la transformacion se lleva a cabo a 893Kseneralmente, los trabajos existentes en la liteaague
mediante una reaccion monotectoide entre la faSe estudian interfases, utilizan la red de SCC papdicar
de estructura bcc y con un contenido de 19% en @eSorelaciones de orientacién observadas
Nb, y las fasesaZr, de estructura hcp y composicidnexperimentalmente. En el presente trabajo, el emfoq
0,7% en peso de Nb, Nb, de estructura bcc y adoptado difiere en cuanto a que se explora camalg
composicion  92,2% en peso de Nb. Dichaletalle lared de SCC en el espacio de orientasipas
transformacion se produce con difusion de Nb aéBavencontrar otras estructuras posibles.
de la interfase. Sin embargo, durante el proceso de Luego de seleccionar una de las orientaciones mas
fabricacion de componentes, la aleacion se tengdded favorables para la formacion de interfases, setagres
temperaturas altas y la transformacion ocurre faeda |a estructura a partir de los planos mas densas. Es
equilibrio, dando lugar a fases metaestdBleBn una estructura es relajada  utilizando  potenciales
primera etapa del analisis de la transformacion, glteratémicos de muchos cuerpos para el sistenhbZr-
presente trabajo se centra en la caracterizaciolasde ajustados al parametro de red, energia de cohesion,
estructuras de menor energia de formacion de d@nstantes elasticas y energia de formacion dengisa
interfase idealizada Zr(hcp)/Nb(bcc). Para ello sde los elementos puros y a energias de formacién de
utilizan técnicas de simulacion por computadoraveln algunas fases metaestables de la aleélonLos
atémico. resultados de las simulaciones de esta estructima y

UAutor a quién debe dirigirse la correspondencia.
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correspondientes a interfases observadasmponenteal,v,w del versorn que indica el eje de
experimentalmente, se presentan en la Sec. lll. P@taciéony un angula:
ultimo, en la Sec. IV se dan las conclusionesrabidjo.
1+c(u®-1) cuv-sw cuw+ sv
Il. RED DE SITIOS CASI COINCIDENTES R=| cuv+sw 1+c(v’-1) cvw-su
CUW—SV  cvw+su  1+c(w’ -1)

@)

En el andlisis de la red de SCC, se superponen las
estructuras de las dos fases Ay B para una detetd@i gondec = 1 — cos, s = sem. Debido a las 12 simetrias

relacion de orientacion y luego se buscan los pdees propiass (i.e., detS = 1) de la red hep y las Bide la
que una cierta tolerancid. La distribucion de estos jiterentes (o bien, diferentas y a) para la misma

puntos se utiliza para caracterizar la relacion d@rientacién Entonces, dada la matRz se define el

orientacién y determinar la estructura de las fases angulo minimo de desorientaciép como aquel para el

entre A y B: los planos cristalinos de A y B QU&. ol TrR’ = 1 + 2co8 es maxima.

contienen mayor densidad de SCC corresponden ag5e estudiaron las redes de SCC que resultan de

interfases que poseen mejor ajuste a nivel atéymipor . . 2
ases que p Jor ajust yipor aarrer los dos anguldsy ¢, que dan la orientacién del

consiguiente, les corresponderia menor energia dé . Iy o
versorn, y el angulo de rotaciéa en pasos de 3° y en

formacion. La busqueda de dichos planos exige un o
g, . . . c ... el rango [0, 180°]. De esta manera, se generan
analisis de todo el espacio de orientaciones. Est# 3 . ) ; .
. N ) . 1°=226981 orientaciones diferentes y se calculd, para
dado por cinco angulos: tres de ellos determinan fa .
: - . cada una de ellas, la cantidad de SCC en una zona
orientacion relativa entre Ay B y los dos restanite L L L
: - . esférica de radidR=35A con una tolerancidy=0,5A.
orientacién del plano de la interfase. En esteajabe
L : , . Debe tenerse presente que las redes de SCC qlterresu
ha simplificado dicha busqueda organizandola en dgs g S .
) ependeran tanto de la relacion entre los paramdgo
etapas. Primero, se hallan las redes de SCC dermayg
. s . . . ed de una y otra estructura como del valordgleEn
densidadvolumétricad, en el espacio de orientaciones.

Luego, se buscan en dichas redes los planos der manueStrO caso, hemos tom 3A para el Nb(bce) y

. ) 493,232A y c/a=1,593A para Zr(hcp). La Figura 2
densidacplanar . E.l método S‘?Pone que las redes d uestra la distribuciéon de angulog resultante para las
SCC de alta densidad, también contienen planos _ . . . .

o . . orientaciones estudiadas. El mayor anguyldhallado es
cristalinos de alta densidail. Debe mencionarse que

hinGtesis d bai 4| mad 55,82°, menor que el valor 62,80° para el casocodbi
esta hipotesis de trabajo es solo aproximada paestd -6 y 93, 84° para el hexagonal-hexag&hal
en general, la distribucién de SCC en el espacieso

; El conjunto de redes de SCC generadas se ordeno
homogénea. por densidade®, decrecientes, y se estudié solo la
correspondiente a la de maydy. Las siguientes 20
O X zr redes de SCC en la lista corresponden a estructuras
@ + Nb cercanas a la elegida o a la misma pero rotadka Ed
de SCC seleccionada los planos de mayor densigad
estan formados por planos cristalinos cercanoS1dl)(

y‘ z=0 z£0

a) b)
0.02

X=[L120] 0.04

Figura 1: Proyeccién sobre el plano basal (0001)lde 0.01}
- g 0.02
posicion relativa inicial de las redes del Zr y Nara el

estudio de redes de SCC.

. . . . o0 10 20 30 40 50 60 70 00 20 40 60 80 100
Para la busqueda en el espacio de orientaciones
relativas, y en el caso particular del sistema Br-8&
toma a la red hcp del Zr como referencia, orientdela
manera que el plano basal coincida con el plangla

direccion compactaji120] sea paralela al ejg (ver
Figura 1). El origen del sistema se ubica en lacpns
atomica (0,0,0) mientras que el otro atomo motigo s
encuentra enas2,a/3/2,c/2). La posicion inicial de la

. ()—u
red bcc del Nb es tal que las aristas de la calthca 0 100( Z?Qrg’gosd)'o 50

coinciden con los ejesyzdel sistema de referencia y el

Llagura 2: Frecuencia de angulos de desorientacidnimos

origen se encuentra en una posicion atémica. meritia t ; - X
an, para una distribucién homogénea de orientacionssee

orientacién de la estructura del Nb con respedtodel P i

Zr se puede definir mediante una matriz de rotaBion las estructuras a) cubica y cubica, b) hexagonal y
. - o .. hexagonal, y c) bcc y hep (presente trabajo).

Dicha matriz puede escribirse en términos de las
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en Nb y al (0001) en Zr, orientados de manera gse Imismas. Estas tensiones son mayores cuando mayor es
direcciones [001] y[150] en Nb sean casi paralelas ! desajuste en el tamafio de los planos y sonaeeid
120] y [110q en Zr, respectivamente. Esta nuev&uenta al calcular las energias de las interf@@®sodas

interfase. que llamaremos N. es diferente a oizab maneras, las simulaciones se han realizado cofitmma
~ ' P de blogues que minimizan las desviaciones resgito

que se obse'r\_/an experimentalmente en éste y oygs conmensurabilidad, sin sobrepasar los 200.000
sistemas metalic&% Atomos

Burgers (B): (110)//(0001) y [111]¥120]

Pitsch-Schrader (PS): (110)//(0001) y [oomy}o] TABLA 1: DENSIDADES VOLUMETRICASOy Y PLANARES Op DE
LAS REDES Y PLANOS DESCCY ENERGIA INTERFACIAL E; PARA

Potter (P): (110/1107) y [111]//1120]  CADA UNA DE LAS ESTRUCTURAS ESTUDIADAS
En la Tabla 1 se reportan los valores caladade interfasd &, (SCC/R) [84 (SCCIB) | E, (eVIA)
las densidade$, y 0, para las cuatro orientaciones PS 0.0021 0,012 0,041
mencionadas. Si bien las redes de SCC de las&atsf B 0,0010 0,012 0,042
B, PS y P poseen valores méas bajosdgdeque la N 0,0029 0,010 0,058
correspondiente a la interfase N, aquellas poselenes p 0,0011 0,007 0,077

ded, mayores o comparables. . ] o
El proceso de minimizacion de la energia se realizé

. SIMULACION POR COMPUTADORA en dos etapas: la primera consisti6 en encontrar el
minimo desplazando rigidamente un fase respecta de

La estructura N hallada y las tres estructuras®8yP otra y la segunda corresponde a la minimizacion
P experimentales mencionadas en la seccion an8&iolmediante el desplazamiento individual de los &tomos
simulan utilizando la técnica de relajacion es&ticjipres (atomos que no pertenecen a los bordesjid

implementada en el cédigo DYNAMY que minimiza  En |a configuracion relajada, la contribucion a la
laenergia del sistema utilizando el metodo de losergia del bloque de simulacion debida al campo de
gradientes conjugados. tensiones generado por el desajuste de los plandes d

_Para representar las interacciones atomicas, Bferfase,E,, crece linealmente con el nimero de planos
utilizaron potenciales de muc)hos cuerpos  del tipRaralelos a la misma que se incluyen en el cal@sta
Atomo  Embebido” (EAMY, probados  con contribucion debe excluirse en el célculo de largiae
anterioridad en el calculo de algunas propiedades fierfacial E,. Debido a ello, se calcu(2), la suma de

defectos puntuales en aleaciones diluidas de Nb pp iferencias de energia por unidad de areatpdes

Zr(hep)®. los &tomos 2
V4
borde rigido E(2) :%Z(Ei = 2)

z<z

Nb (bec) donde_A es el area de la interfask, la energia d_el

atomoi con coordenada<zy E, la energia de cohesion

plano de de la fase correspondiente. En la Figura 4 se mauest
. ud - la interfase uno de los gréafico&(z) vs. z utilizados para el célculo
;(e’?glgif;:s Zr (hep) borde rigido de la energia interfaciaE,, correspondiente a la

orientacion de Burgers. Se observa la dependeneial |

de la energia con la coordenadan regiones alejadas
de la interfase (ubicada er= 0), correspondiente a la
contribucién deEg,. La energia interfaciak, se toma
como la diferencia entre los valores de las reetes=

Las interfases se generan construyendo cada unagdeEn general, se observa que las capas atdmi@s qu

las estructuras cristalinas a partir delano de la contribuyen significativamente aE, estan muy
interfase, respetando la relaciéon de orientaciém sgi

Figura 3: Esquema del bloque utilizado en las samidnes.
Notar que, en este caso, el sistema de referendaegy
diferente al utilizado en la Figura 1.

desea simular. Se imponen condiciones periédicas de 2zt | Nb
contorno en dicho plano y condiciones de bordedijo | e
la direccion perpendicular (ver Figura 3). Destamsm 0.044 =

que las condiciones periddicas de borde exigen queéX o.s]
existan periodos comunes a ambas fases, es deeir, q g
los planos cristalogréaficos de las estructurasfquaan )
la interfase, sean conmensurables. En general, las' 0011
interfases  estudiadas en este  siStema  SON (0 o o)
inconmensurables por lo que las dimensiones de los
planos que la forman no son estrictamente iguaes p OO 0 80 60 40 30 0 20 40 60 80 160
los dos bloques. Al aplicar condiciones periédidas coordenada (A)

contorno se fuerza la conmensurabilidad deforméaslio
estructuras, lo que genera un campo de tensionks en

0.024 E=0.042 eVIR

Figura 4: Energia acumulada por unidad de area B(z)
determinacién de la energia interfacial @er texto).
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localizadas en la interfase en la fase Nb y sélpaco IV. CONCLUSIONES
mas extendidas en la fase Zr. En la Tabla 1 sepias

los resultados de las energias interfaciales atdsni
para las cuatro estructuras estudiadas. Las endfgia
obtenidas para las interfases de menor energid1-0.0

0.042eV/R= 657-673 erg/cfy son del orden de los - )
. . observa una buena correlacién entre la densidadhipla
valores hallados experimentalmente para otrosnséste o . -
Oa Y los valores de energias interfaciales. Asimiskao,

(e.g., 240 erg/cipara la falla de apilamiento en Zr a nergia de la interfase N hallada en el preseatmj

25° C1). Debe destacarse que la interfase N hallada ) -
L . es competitiva con las energias que resultan de las
resulta de menor energia interfacial que P, obdarva . ; X .
) @ clasicas orientaciones observadas experimentalneente
experimentalmente. . .
. éste y otros sistemas.

En la Figura 5 se muestra una proyeccion . . .
001)/(1130) de | truct laiada de la interf N Las energias de interfase obtenidas son del orden d
(001)//(1120) de la estructura relajada de la interfase los valores hallados experimentalmente para otros

La exploracidn del espacio de orientaciones ease |
estructuras bcc del Nb y hcp del Zr revela nuevas
estructuras que pueden corresponder a interfasesjae
energia. En la aproximacién del modelo planteade,

sistemas.
P.;o;.v;o'ovgogo:.;o'o:,'o;o:.;o; :.;O;o:.?ﬂ;
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Figura 5: Proyeccion (001)/4120) de la estructura
relajada de la interfase N.
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