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Capitulo 1 Introduccion

La combinacién de las propiedades provistas por el aluminio y sus aleaciones lo
convierte en un material econémico, versatil y atractivo para un amplio rango de usos,
desde la fabricacion de papel de aluminio para envolturas hasta las aplicaciones
estructurales de ingenieria mas demandantes. El aluminio es el metal mas abundante en
la corteza terrestre, posee una densidad de 2.7 g/cm? el cual es aproximadamente una
tercera parte la densidad del acero, muestra excelentes propiedades de conductividad
eléctrica y térmica, el aluminio no es ferromagnético siendo una propiedad muy
importante en la industria de la electronica, no es toxico, no es piroforico, ademas, las
aleaciones de aluminio se caracterizan por una alta resistencia mecanica y bajo peso lo
que permite sean usadas en estructuras marinas e inclusive en aplicaciones

aeroespaciales. [1]

1.1 Historia del aluminio estructural.

En el siglo XIX, se identificé al elemento aluminio. Su nombre inicial, aluminum, fue
propuesto por el britanico Sir Humphrey Davy en el afio 1809. A medida que se
estandarizaban los nombres de los distintos elementos, se cambié por coherencia a la
forma aluminium. En el afio 1825, el fisico danés Hans Christian @rsted, descubridor del
electromagnetismo, logré aislar por electrélisis unas primeras muestras, bastante
impuras. La obtencion del aluminio fue conseguida dos afios después por Friedrich
Wéhler. La extraccion del aluminio a partir de las rocas que lo contenian se revelé como
una tarea ardua. A mediados de siglo XIX, podian producirse pequefas cantidades,
reduciendo con sodio un cloruro mixto de aluminio y sodio, gracias a que el sodio era
mas electropositivo. Durante el siglo XIX, la produccion era tan costosa que el aluminio
llegd a considerarse un material con precio exorbitante. Durante la exposicion universal
de 1855 se expusieron unas barras de aluminio junto a las joyas de la corona de Francia,
debido a que era considerado un material igual o0 mas caro que el oro. El mismo
emperador Napoledn lll habia pedido una vajilla de aluminio. El vértice del monumento

a Washington (fig.2) se fabrico en aluminio en 1884 [2].




Fig.1 Primera estatua construida de aluminio en Fig. 2 Vértice del monumento a

1893 dedicada a Anteros, ubicada en Londres. Washington.

El perfeccionamiento de la electrdlisis para la obtencién de aluminio aumento la
produccion. La invencion del dinamo en 1866, permitia generar la cantidad de
electricidad necesaria para realizar el proceso. En el afio 1889, Karl Bayer patentd un
procedimiento para extraer la alumina u 6xido de aluminio a partir de la roca de bauxita.
Poco antes, en 1886, el francés Paul Héroult y el norteamericano Charles Martin Hall
habian patentado de forma independiente y con poca diferencia de fechas un proceso
de extraccién, conocido hoy como proceso Hall-Héroult. Con estas nuevas técnicas se
incrementd vertiginosamente la produccién de aluminio. Si en 1882, la produccion anual
alcanzaba apenas las 2 toneladas, en 1900 alcanzoé las 6700 toneladas, en 1939 las 700
mil toneladas, 2 millones en 1943, y en aumento desde entonces, llegando a convertirse

en el metal no férreo mas producido en la actualidad [3].

La primera aleacién de aluminio estructural descubierta fue el Duraluminio perteneciente
a la familia de las aleaciones aluminio-cobre. El nombre de Duraluminio procede de
Diren, la ciudad alemana donde el metalurgista Alfred Wilm fabrico por error dicha

aleacion por vez primera en 1903, aunque no fue producida en grandes cantidades hasta




1909. El principal uso del Duraluminio fue en la tornilleria, cafiones de mosquetones,
moldes de soplado, utensilios de cocina, fuselaje y estructura de aviones [4]. Hoy en dia

el Duraluminio es obsoleto y no se produce.

1.2 Clasificacion de las aleaciones de aluminio.

El aluminio estructural, como se le conoce comercialmente, es una aleacion obtenida
a partir de aluminio con otros elementos; forma parte de las llamadas aleaciones ligeras.
Las aleaciones de aluminio tienen como principal objetivo mejorar
la dureza y resistencia del aluminio, que en estado puro es un metal muy blando. Las
clasificaciones de aleaciones de aluminio tienen diversas nomenclaturas; la AA
(asociacion del aluminio, por sus siglas en inglés) las divide en series o familias que se
agrupan por un sistema de cuatro digitos, en donde el primer digito indica el elemento

aleante mayoritario de la forma:

e 1Ixxx aluminio 99.0% o de alta pureza, usada principalmente en la industria
eléctrica y quimica.

e 2xxx aleaciones aluminio-cobre usadas ampliamente en aeronaves.

e 3xxx aleaciones aluminio-manganeso usadas en aplicaciones arquitectonicas y
diversos productos.

e 4xxx aleaciones aluminio-silicio usadas en varillas para soldadura.

e 5xxx aleaciones aluminio-magnesio usadas en ambientes marinos.

e 6xxx aleaciones aluminio-magnesio-silicio usadas en la fabricacion de perfiles
extruidos estructurales y arquitectonicos, y en la fabricacion de componentes
automotrices.

e 7xxx aleaciones aluminio-zinc usada en componentes estructurales de naves
aeroespaciales.

e 8xxx Aleaciones aluminio y diversos elementos quimicos, que pueden contener
gran cantidad de litio, estafo y/o hierro, estas aleaciones son poco usadas en la
industria.

¢ 9xxx Nomenclatura reservada para uso futuro.




Finalmente, se pueden designar los diferentes estados de tratamiento para las
aleaciones de aluminio de la forma siguiente:

F - Fabricacion en bruto

Designacion que aplica a productos resultantes de un proceso donde no se emplea
ningun control particular de las condiciones térmicas o de acritud.

O - Recocido

Designacién que aplica a los productos que son recocidos con la finalidad de conseguir
una menor resistencia mecanica.

Subdivisiones para el estado de recocido O

O1 — Recocido a temperatura elevada y enfriamiento lento

Esta designacién aplica a los productos tratados térmicamente, enfriando después
lentamente hasta la temperatura ambiente, con el objeto de mejorar la estabilidad
dimensional y la respuesta a ultrasonido.

02 — Sometido a tratamiento termo mecanico.

Esta designacién aplica a los productos que deben someterse a un conformado super
plastico por parte del usuario.

O3 — Homogenizado

Designacién que aplica a los alambrones y a la banda de colada continua, que son
sometidos a tratamiento de difusion a la alta temperatura a fin de eliminar o reducir la
segregacion, mejorando consiguientemente la aptitud para el conformado.

H — Acritud

Esta designacion aplica a los productos sometidos a un proceso de deformacién en frio
después del recocido (o después de un conformado en caliente), o de la combinacién de
un proceso de deformacion en rio y un recocido parcial o de recocido de estabilizacion,
con la finalidad de obtener las propiedades mecanicas requeridas. La letra H siempre va
seguida como minimo de dos cifras; la primera indica el tipo de proceso termodinamico
y la segunda indica el grado de acritud (a veces se usa una tercera letra para identificar
técnicas especiales de proceso)

Subdivisiones del estado de acritud H.

Primer digito después de la letra H

H1x — Acritud solamente




Aplica a los productos endurecidos por deformacion plastica en frio con objeto de obtener
la resistencia mecanica deseada sin tratamiento térmico suplementario.

H2x — Acritud y recocido parcial

Aplica a los productos endurecidos por deformacion plastica en frio por encima de la
resistencia mecanica deseada para posteriormente reblandecerlos hasta un nivel
deseado por un medio de recocido parcial.

H3x — Acritud y estabilizado

Aplica a los productos endurecidos por deformacion plastica en frio y cuyas propiedades
mecanicas son estabilizadas por tratamiento térmico a baja temperatura, la estabilizacion
mejora la ductilidad.

H4x — Acritud y pintado

Aplica a los productos endurecidos por deformacion plastica en frio y pueden
experimentar un recocido parcial después de las operaciones de pintado o lacado.
Segundo digito después de la letra H

Los digitos que pueden ser usados van del 1 al 9. El digito 9 designa un estado con un
valor minimo de resistencia a tension mayor a 460 MPa. El digito con menor valor de
resistencia a tension es el 1, a medida que aumenta la resistencia a tension, se
incrementa el digito correspondiente hasta llegar a 9.

W — Tratamiento térmico de solucion y temple

Esta designacion describe un estado inestable, solamente aplica a aleaciones que
maduran espontaneamente a temperatura amiente después del tratamiento de solucion
y temple.

T — Tratamiento térmico de endurecimiento estructural para obtener estados diferentes
alosdeO,FoH

Esta designacion se aplica a los productos tratados térmicamente, con o sin acritud, con
la finalidad de alcanzar un estado estable. La letra T siempre va seguida de una o varias
cifras que indican la secuencia de tratamiento especifica.

Subdivisiones de los estados T

El primer digito después de la letra T sirve para identificar la secuencia especifica de

tratamientos basicos. Se atribuyen las cifras del 1 al 9 de la manera siguiente:




T1 — Designacion que aplica a los productos que no sufren acritud después del
enfriamiento desde la temperatura de conformado en caliente, o en donde el efecto de
acritud asociada al aplanado o al enderezado no repercute en los limites de las
propiedades mecanicas.

T2 — Designacion que aplica e a los productos que, después del enfriamiento desde la
temperatura de conformado en caliente, reciben una acritud para mejorar la resistencia
mecanica a tension, o en los cuales el efecto de acritud asociado al aplanado o
enderezado repercute en los limites de las propiedades mecanicas.

T3 — Designacion que aplica a los productos que, después del tratamiento de solucion y
temple reciben una acritud para mejorar la resistencia mecanica, o en los cuales el efecto
de acritud asociado al aplanado o enderezado repercute en los limites de las propiedades
mecanicas.

T4 — Designacion que aplica a los productos que no sufren acritud después del
tratamiento de solucion y temple o en donde el efecto de acritud asociada al aplanado o
al enderezado no repercute en los limites de las propiedades mecanicas.

T5 — Designacion que aplica a los productos que no sufren acritud después del temple
desde la temperatura de conformado en caliente, o en donde el efecto de acritud
asociada al aplanado o al enderezado no repercute en los limites de las propiedades
mecanicas.

T6 — Designacion que aplica a los productos que no sufren acritud después del
tratamiento de solucion y temple, o en los cuales el efecto de la acritud asociada al
aplanado o al enderezado no repercute en los limites de las propiedades mecanicas.
T7 — Designacion que aplica a los productos sometidos, después de una solucién y
temple, aun tratamiento de maduracion artificial que les otorga alguna caracteristica
significativa distinta de las caracteristicas mecanicas.

T8 — Designacion que aplica a los productos sometidos, después de una solucion y
temple, reciben una acritud para mejorar su resistencia mecanica, o en los cuales el
efecto de acritud asociado al aplanado o enderezado repercute en los limites de las
propiedades mecanicas.

T9 — Esta designacion se aplica a los productos que reciben una acritud para mejorar su

resistencia mecanica. [5,6]




1.3 Aplicaciones del aluminio estructural en ingenieria civil.

El uso del aluminio estructural se ha puesto en practica desde 1933 para
remplazar el tablero de la superficie de rodamiento del puente vehicular Smithfield Street
Bridge en Pittsburg, Pensilvania, disminuyendo la carga muerta del puente, como
consecuencia se incrementd la capacidad de carga vehicular del mismo. La aleacion
usada fue aluminio-cobre con tratamiento térmico de templado (2014-T6) que dio servicio
hasta 1967, posteriormente fue remplazada por una aleacion de aluminio-magnesio-
silicio con tratamiento térmico de templado (6061-T6) que es mas resistente a la
corrosion y tiene mayor resistencia a tension; el puente vehicular Massena construido en
Nueva York en 1946 incorpora un claro de 30 m formado por dos trabes de aluminio
remachado. Cuatro afios después, en 1950, la construccion del puente Arvida en Canada
fue completado (Fig. 3); con un arco cuyo claro fue de 91.5 my la longitud total del puente
de 153 m, este fue el primer puente construido completamente de aluminio y aun es uno
de los mas largos. Probablemente estos puentes surgieron en base a la inquietud de la
experimentacion con este material en estructuras civiles. Ellos fueron fabricados a base
de aleaciones de alta resistencia que contenian cobre, que hoy en dia no se recomiendan
para uso estructural, debido a que la resistencia a la corrosion es significativamente
menor que en otras aleaciones. A pesar de eso, en 2008 el puente Arvida estaba aun en

servicio y con pocos trabajos de mantenimiento.

Sl e T

Fig. 3 Puente vehicular Arvida Fig. 4 Puente ferroviario Hendon Dock




Tabla 1 Uso temprano del aluminio en puentes de Estados Unidos [7].

Ubicacion Tipo de puente Uso Numero de | Claro | Aio | Tablero | Aleacidon
carriles (m) usada

Pittsburgh,PA | Tablero orto trépico | Vehicular | 2+2 Aprox. | 1933 | Placa de | 2014 -T6

Smithfield St. | remachado , tranvia 100 aluminio

Massena, NY | Trabes remachadas | Vehicular | 1 30.5 1946 | --—----- 2014 -

Grasse River T6

Arvida, Arco remachado Vehicular | 2 88 1950 | Concreto | 2014 -T6

Canada -

Saguenay

River

Des Moines, Trabe soldada a | Vehicular | 2 21 1958 | Concreto | 5083-

1A -

86th St. over base de placas H113

1-80

Jericho, NY Trabe remachada a | Vehicular | 4 23.5 1960 | Concreto | 6061 —-T6

1495 over base de placas

Jericho P

Tpk

Petersburg, Trabe tipo cajon | Vehicular | 2 29.5 1961 | Concreto | 6061 —-T6

VA, Rte . -

36, triangular rigidizada

Appomattox y atornillada

River

Amityville, Trabe tipo cajon | Vehicular | 6 18 1963 | Concreto | 6061 -T6

NY, triangular rigidizada

Rte110 9 9

Sunrise y remachada

Highway

Sykesville, Trabe tipo cajon | Vehicular | 2 32 1963 | Concreto | 6061 -T6

MD, triangular rigidizada

Rte 32 9 9

Patapsco y remachada

River

Pittsburgh, Tablero orto tropico | Vehicular | 2+2 Aprox. | 1967 | Placa de | 5456 -

PA — ; e

Smithfield St. soldado , tranvia 100 aluminio | H321

En Inglaterra en el mismo periodo se construyeron dos puentes basculantes

hechos de aluminio, el puente Hendon Dock en Sunderland (fig. 4) y un segundo puente

en Aberdeen. Estos usaron una aleacidn similar a base de aluminio y cobre para su

construccion para los tableros de superficie de rodamiento, pero se usaron aleaciones




de la serie 6xxx para la construccion de las trabes [8,9]. El primer puente de aluminio
construido en Europa fue el puente Schwansbell en Alemania en 1956, un reporte
reciente muestra que el puente después de mas de 50 afos de servicio en un ambiente

industrial altamente corrosivo muestra minimo deterioro [10].

Las investigaciones revelan que puentes vehiculares con 20 a 30 afios de servicio en
Estados Unidos y Canada no han requerido mantenimiento mayor para preservar la
integridad de la superestructura, la cual no muestra corrosion ni grietas por fatiga en
soldaduras y en uniones remachadas. La vida tipica esperada en un puente de aluminio
es de por lo menos 50 afos [11]. Un numero considerable de puentes construidos en
Europa entre 1998 y 2008 usan la tecnologia de paneles orto trépicos formados por
perfiles extruidos multiperforados complementado con el uso de trabes soldadas de
aluminio extruido. Algunos ejemplos incluyen el puente Forsmo en Noruega con un claro
de 39 m que sirvid para remplazar un puente de acero y concreto muy deteriorado. En
Amsterdam se construyeron los puentes Helmond y Riekerhavenburg, hechos
enteramente de aluminio, usando perfiles trapezoidales extruidos para el tablero. Los
tableros hechos de aluminio son ligeros y rigidos que resulta particularmente benéfico en

la secuencia de ensamblado.

Tabla 2 Uso temprano del aluminio en puentes de Europa [7].

Ubicacion Tipo de | Uso NuUmero de | Claro | Ao | Tablero Aleacion
conexion carriles (m) usada
Hendon Trabe remachada | Vehicular, | 1+1 37 1948 | Placa de | 2014-T6
Dock, . .
ferrocarril aluminio
Inglaterra
Tummel Armadura Peatonal | --—--- 21,52, | 1950 | Placa de | 6151 -
River, . remachada 21 aluminio T6
Escocia
Aberdeen, Trabe remachada | Vehicular, | 1+1 30.5 1953 | Lamina de | 2014 -T6
Escocia . -
ferrocarril aluminio vy
madera
Dusseldorf, Trabe remachada | Peatonal | ----—--- 55 1953
Alemania
a base de placas




Lunen, Armadura Vehicular 1 44 1956 | Aluminio 6351 -T6
Alemania
remachada
Lucerne, Trabe rigidizada Peatonal y | ------- 20,34 | 1956 | Madera 5052
Suiza anado
(dos puentes) 9
Rogerstone Armadura Peatonal | ------- 18 1957 | Lamina 6351 -T6
South Wales
soldada corrugada
de aluminio
Monmouth- Placas soldadas Peatonal | ---—--- 18 1957 | Lamina 6351 -T6
Shire,
| corrugada
nglaterra
de aluminio
Banbury, Remachada Vehicular 1 3 1959 | Lamina 6351-T6
Inglaterra
corrugada
de aluminio
Gloucester, Remachada Vehicular 1 12 1962 | Aluminio 6351 -T6
Inglaterra .
extruido

El aluminio estructural se usa desde 1960 para la fabricacion de puentes portables
de uso militar como el MGB (puente mediado de trabes, por sus siglas en inglés) usado
por la armada de Estados Unidos o el sistema de puente modular BR90 GSB (sistema
de puente de uso general, por sus siglas en inglés) usado por la armada britanica desde
1997 [12,13]. Actualmente la aplicacion principal del aluminio estructural en Estados
Unidos de Norteamérica es la reparacion y rehabilitacion de puentes vehiculares; la
FHWA (Administracion Federal de Carreteras, por sus siglas en ingles) y DOT
(departamento de transporte, por sus siglas en inglés) evaluan y norman los productos
comerciales de aluminio usados en puentes; informan que en Estados Unidos alrededor
de 600,000 puentes necesitan reparacion significativa, por lo tanto fabricantes
americanos de aluminio como Reynolds, SAPA y AlumaBridge ofrecen sus productos
como una alternativa viable para el programa nacional ABC (construccién acelerada de
puentes, por sus siglas en inglés) creado por el DOT (Departamento de transporte, por
sus siglas en ingles) para rehabilitar y reparar los puentes en los Estados Unidos de
Norteamérica [7,14].




Las cupulas reticulares representan la aplicacion mas demandante para las
aleaciones de aluminio en la industria de la construccion (centros de exhibicion,
auditorios, centros deportivos, etc.). Esto resulta interesante por su rapidez de
construccion, los sistemas de conexiones y las grandes dimensiones de las estructuras.
La primera aplicacion en Londres fue en el Dome of Discovery (fig. 5) construido durante
el festival de Britania (1951). Compuesto por tres arcos reticulares, con un diametro de
110 m y 24 kg/m? de carga muerta y la clpula geodésica construida para cubrir el
Palasport en Paris, usando el sistema de aluminio Kaiser logrando una estructura de 61
m de diametro y 20 m de altura (1959). Entre otras aplicaciones mencionadas estan las
armaduras tridimensionales con una carga muerta de 16 kg/m2, con un tiempo de

construccion de 27 horas para el techo del centro internacional de congresos de Rio de

Janeiro, con una dimensién en planta de 60x60 my 13724 nudos (fig.6).

Fig. 5 Dome of Discovery Fig. 6 Cupula geodésica Palasport

Ademas, el aluminio estructural se utiliza en la construccion de torres de transmision
eléctrica, en antenas y pararrayos, para estas estructuras la eliminacion de
mantenimiento representa un prerrequisito indispensable. Otro punto importante es la
ligereza de las estructuras lo que permite, se puedan ensamblar faciimente o ser
transportadas usando un medio aéreo. Un campo donde las propiedades del aluminio
tienen un rol determinante es en aplicaciones hidraulicas (tuberias y reservorios). En
particular la resistencia a la corrosion permite eliminar cualquier tipo de proteccion en
ambientes corrosivos, un caso comun donde se usa el aluminio es en la construccion de

lagunas de sedimentacién en plantas de tratamiento.




Desde la década de los ochentas es utilizado en la construccion de plataformas marinas
donde se considera el principal uso de las aleaciones de aluminio. Un hecho es que ellas
ofrecen enormes beneficios a esta industria en forma de reducir costos de operacion,
facilidad de fabricacion y rendimiento probado en ambientes hostiles. El uso de perfiles
tubulares de aluminio estructural es aplicado ampliamente para la construccién de
cupulas geodésicas y armaduras tridimensionales. El uso de diversos perfiles
estructurales (seccion |, L, C, y muchas otras secciones especiales), placas y paneles
extruidos de aluminio se ocupa en la construccién de puentes vehiculares y peatonales,
estos pueden tener una estructura completamente de aluminio o ser materiales
compuestos de concreto-aluminio, ademas es el material preferido para la fabricacién de
puentes portables desde 1960 usados por el ejército de Estados Unidos, Inglaterra,
Francia etc. [15]. También se usa en forma de espuma de aluminio como amortiguador
histeretico ubicado en los contra venteos estructurales (fig. 7) con la finalidad de
incrementar la ductilidad de las estructuras, estos proveen ductilidad al colapsar antes
de que se fracturen los elementos estructurales principales y en el uso de paneles de
aluminio tipo sandwich con nucleo de espuma de aluminio (fig. 8) que se usan como
muros de proteccidn contra explosiones [16].

SUS304

a steel tube

Fig. 7 Espuma de aluminio Fig. 8 Panel de aluminio TECDUR ©




Tabla 3 Aplicaciones estructurales potenciales para las espumas de aluminio [16].

Aplicacion Comentario

Estructuras ligeras Relacion excelente rigidez-peso cuando es cargado a flexion

Amortiguamiento La capacidad de amortiguamiento de las espumas metalicas es
mecanico mayor que la de los metales solidos por un factor de 10.
Control de Los paneles de espuma tienen frecuencias naturales mayores
vibraciones a flexion.

Absorcién acustica Las espumas de aluminio reticuladas tienen capacidades de

absorcion acustica.

Manejo de energia Las espumas aluminio tienen la capacidad de absorber gran

cantidad de energia a presion constante.

Embalaje Habilidad para absorber impactos a carga constante.

Manejo térmico Capacidades excepcionales de las espumas de aluminio para

resistir fuego directo, material inflamable.

1.4 Estudios experimentales de diferentes aleaciones de aluminio estructural.

En las ultimas tres décadas se han realizado diversas pruebas experimentales con el
objetivo de conocer las propiedades mecanicas y fisicas que modifica la presencia de
zirconio en las aleaciones de aluminio. EI compuesto que se obtiene al alear aluminio
con zirconio son dos tipos de fases, una fase cubica (L12) y otra tetragonal (D023) del
compuesto intermetalico AlsZr (3 atomos de aluminio y un atomo de zirconio). En la
investigaciéon de las propiedades mecanicas y la microestructura de las aleaciones
aluminio-zinc-magnesio-cobre, la adicion de zirconio permite obtener valores de hasta
820 MPa de esfuerzo ultimo a tensién y un valor de ductilidad de 5.8% [17]. En las
aleaciones aluminio-magnesio-zirconio y aluminio-cobre-zirconio se forma el compuesto
intermetalico AlsZr en la fase cubica y tetragonal, la presencia de estos cristales brinda
una dureza mucho mayor al material, incluso mayor que la de los compuestos
intermetalicos a base de Aluminio-Titanio. En las aleaciones aluminio-zirconio-hierro la
presencia AlsZr en fase cubica dota a la aleacion de mayor estabilidad térmica y dureza,

como consecuencia la resistencia a tension ultima a temperatura ambiente es de 817




MPa, 536 MPa a 250 °C y 434 MPa a 300 °C, ademas la aleacién Al-Zr-Fe exhibe una
estabilidad térmica excelente bajo tratamientos térmicos de recocido [18]. En las
aleaciones aluminio-cobre-magnesio, la adicion de zirconio forma las particulas
intermetalicas AlsZr en fase cubica (L12), encontrando que estas particulas promueven
la recristalizacion continua, como resultado el tamafo de grano disminuye de 60um a
5um después de la adicion de zirconio a la matriz principal de la aleacion permitiendo
que esta sea tratada a bajas temperaturas [19]. El efecto de agregar 0.5% de peso de
zirconio en la aleacion de aluminio modifica la dureza, conductividad eléctrica y la
temperatura de recocido, se demuestra que la conductividad depende del contenido de
zirconio, por otro lado, la dureza de la aleacidén se debe principalmente a las particulas
de fase cubica de AlsZr, esta aleacion es ampliamente usada para la produccion de

cables para las lineas de transmision eléctrica [20].

En la aleacion aluminio-magnesio-manganeso, el efecto de agregar zirconio cambia las
propiedades mecanicas y la microestructura de las soldaduras usando el método de
soldado por laser, obteniendo un incremento de dureza Vickers de 74 HV,.1 a 84 HVj. 1
debido al refinamiento de los granos por el zirconio que fue adicionado, ademas las
pruebas muestran que la resistencia a ultima a tension aumenta [21]. A las aleaciones
serie 5xxx compuestas por aluminio-magnesio, el incorporar 0.1% de peso de zirconio
incrementa la resistencia de la aleacion en 150 MPa, la causa de este incremento es la
precipitacion de particulas de AlsZr que fortalecen la subestructura de los granos. En la
aleacion de super alta resistencia aluminio-12.24 zinc-3.25magnesio-2.46cobre (en
peso), la adicion de zirconio mejora la resistencia a tension, la resistencia a fluencia y la
ductilidad aproximadamente 34%, 25% y 1850%, respectivamente, comparado con la

aleacion que no contiene zirconio [22].

En la construccion de materiales compositos a base de una matriz de aleacién de
aluminio 5052 reforzada con particulas de AlsZr usando la técnica de reaccion de
fundicion directa (DMR por sus siglas en ingles), se obtuvieron propiedades mecanicas

y resultados de prueba de abrasion superiores a las de otros compositos a base de una




matriz de aluminio 5052. Por lo tanto, este composito podria sustituir a varios materiales

con aplicaciones especificas en la industria automotriz, aeroespacial, y marina. [23]

1.5 Importancia de la simulacién computacional.

En las ultimas décadas los métodos de simulacion computacional se ha puesto en
practica en todas las areas de la ciencia, ingenieria y ciencias sociales etc., debido
principalmente a los avances tecnolégicos, mejora del hardware y software
computacional y la produccion en masa, en el caso particular de la ciencia e ingenieria
posibilitan el estudio de las propiedades de sistemas y materiales a un coste menor al
que supondria sintetizarlos y analizarlos en el laboratorio, sin embargo otro factor
importante es el tiempo que se ahorra al aplicar la simulacién, ya que es muy importante

en muchas industrias para mantener su competitividad en el mercado.

Frecuentemente la simulacién permite estudiar magnitudes y propiedades que son
dificilmente medibles experimentalmente. Por lo tanto, la simulacion es un método
efectivo de investigacion que luego se ve complementado por el estudio experimental de

los materiales.

Desde luego, la simulacion computacional no podra nunca sustituir a las medidas
experimentales, pues éstas determinan las aplicaciones y prueban la validez de un
modelo teorico. A pesar de eso constituye una herramienta con alto poder de
predictibilidad de resultados sin necesidad de tener datos de laboratorio y a menudo
resulta barato el proceso de simulacidn que permite enfocar los recursos a areas
especificas de la investigacién de cada proyecto y tiempo de entrega, mediante la
preseleccion de posibilidades de aquellas que resultan mas factibles para su realizacion
experimental y posterior aplicaciéon industrial en forma de nuevos materiales y
tecnologias. Se puede concluir que la simulacidén ofrece maximizar los beneficios y
minimizar los costos, esto resulta muy util y evidente cuando se tratan las complejidades

e incertidumbre que se presentan [24].




Capitulo 2 Método de calculo por primeros principios

2.1 Estructuras cristalinas

La celda unitaria es una subdivision de la red cristalina que sigue conservando las
caracteristicas generales de toda la red. Al apilar varias celdas unitarias idénticas, se
puede construir toda la red cristalina. Se identifican 14 tipos de celdas unitarias también
conocidas como redes de Bravais [25], estas se agrupan en 7 sistemas cristalinos (Fig.
9). Los puntos de la red estan localizados en las celdas unitarias y, en algunos casos, en
cualquiera de las caras o en el centro de la celda unitaria. Dependiendo del material
estudiado en esos puntos de la celda unitaria estaran ubicados los atomos de los
elementos que lo conforman. Los parametros de la red, que describen el tamafio y forma
de la celda unitaria, incluyen las dimensiones de los costados de la celda y los angulos
entre sus costados. Esto es necesario para definir cualquier celda unitaria. Para una

celda unitaria ortorrombica, se debe especificar cada uno de los tres lados de la celda:

ao,bo, y Co.
Tabla 4 Caracteristicas de los siete sistemas cristalinos.
Estructura Ejes Angulos entre ejes.
Cubica a=b=c Todos los angulos de 90°
Tetragonal a=b#c Todos los angulos de 90°
Ortorrémbica a#b#c Todos los angulos de 90°
Hexagonal a=b#c Dos angulos de 90° y un angulo de 120°
Romboédrica a=b=c Todos los angulos son iguales y ninguno de 90°
Monoclinica a#b#c Dos angulos de 90° y un angulo (b) distinto a 90°
Triclinica a#b#c Todos los angulos son distintos y ninguno de 90°

Conocer la estructura cristalina del material de estudio ofrece muchas ventajas de calculo
matematico, por ejemplo en una celda unitaria cubica centrada en las caras cuenta con
48 operadores matematicos, es decir, gracias a sus caracteristicas de cada sistema
(tabla 4) tales como simetria en todos los ejes, longitud del parametro de red de la celda

igual en cada direccion, esto permite hacer simplificaciones en las matrices que se crean




para realizar los calculos, como consecuencia se logra disminuir el tiempo de calculo del

método numérico iterativo.
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Fig. 9 Los catorce tipos de celdas unitarias, o redes de Bravais, agrupados en siete

sistemas cristalinos.




2.2. Aproximacion de Born-Oppenheimer

La aproximacién de Born-Oppenheimer fue propuesta en 1927, a pesar de ser propuesta
hace mucho tiempo aun sigue siendo indispensable en la fisica molecular y quimica
cuantica. Para poder determinar la energia total y la estructura electronica de un sistema
solido es necesario resolver la ecuacion mecanico - cuantica de Schrodinger que es muy
compleja, para resolver esta ecuacion solo es posible mediante un procedimiento que se
usa un gran numero de simplificacidon y aproximaciones. La aproximacion Born -
Oppenheimer es introducida para reducir el problema de multiples cuerpos a una
solucion de dinamica de los electrones en una configuracion donde se supone congelado
del nucleo. Para obtener la estructura electronica del sistema solido, podemos escribir la

ecuacion de Schrodinger que es independiente del tiempo y no relativista como:

HY(r,R)=E"¥(r,R) (1)

Donde r representa el conjunto de coordenadas electrénicas {7;}; R representa el

conjunto de coordenadas nucleares {R;}, ¥, (# ,7; ,...,7y ) €s la funcién de onda para
N electrones dependiente de todas sus coordenadas( 7,7, ,...,7y ), Y €l hamiltoniano
H.

Esta aproximacion esta basada en el hecho que la diferencia de masas entre las masas
de los electrones y el nicleo (normalmente es de un factor de 103), lo cual significa que
el nucleo esta casi completamente fijo con respecto al movimiento de los electrones, por
lo tanto, los electrones ven el nucleo estatico y el nucleo a los electrones en configuracion
en torno a él. El primer paso de la aproximacion de Born-Oppenheimer se resuelve la
parte electronica de la ecuacion de Schrodinger, produciendo la funcién de onda W
dependiente solamente de los electrones, durante esta solucién el nucleo se mantiene
fijo, a este paso también se le conoce como aproximacion “clamped-nuclei”. En el
segundo paso de la aproximacion esta funcion sirva como un potencial en la ecuacion

de Schrédinger que contiene unicamente el nucleo.




Para diferentes configuraciones tendremos diferentes energias. Después la energia
efectiva Born-Oppenheimer sera dependiente de las posiciones de los nucleos
considerados [26]. La aproximacion Born-Oppenheimer es una herramienta importante
de la quimica cuantica, donde todos los computos de las funciones de onda moleculares
hacen uso. Incluso en casos donde la aproximacién fracasa en obtener la exactitud de

los calculos, es usada como un punto de partida para los calculos posteriores.

2.3. Teoria del funcional de la densidad (DFT).

La teoria del funcional de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés) ha sido el principal
meétodo para el calculo de estructuras electronicas en estado soélido. En la década de los
noventas se popularizé porque se probd que los funcionales aproximados usados en este
método ofrecian un balance muy bueno entre precision de los resultados y el costo de
recursos computacionales, como consecuencia permitio tratar sistemas mucho mas
grandes en comparacion con los métodos tradicionales de primeros principios. A pesar
de usar funcionales aproximados en este método eso no significa que solo se
parametrizan resultados empiricos o una solucion semi-empirica de la ecuacién de
Schrédinger. DFT es un método riguroso, que es aplicado a una gran variedad de

campos.

La resolucién de la ecuacidén de Schrodinger es complicada para mas de dos electrones
debido al llamado problema electronico de N-cuerpos, que surge debido a la interaccion
electron-electron. Gracias a la aproximacion de Born-Oppenheimer uno puede separar
el nucleo y las funciones de onda electronicas. Por lo tanto, es posible crear una
simplificacion que transforma el problema de electronico de N-cuerpos a un problema de
un solo electron. La principal herramienta para resolver este problema de un electron es
la teoria del funcional de la densidad (DFT), aplicada al célculo de estructuras
electronicas en materia a alta presion. DFT incorpora aproximadamente los efectos de
intercambio-correlacion dentro de un hamiltoniano de una particula. El postulado clave
del DFT es que cualquier propiedad del estado fundamental de un sistema de varias
particulas puede ser expresado como un funcional de la densidad del estado

fundamental no(7), el cual es una funcion escalar de posicion [27,28].




2.3.1. Teoremas de Hohenberg-Kohn
Se considera un numero arbitrario de electrones, encerrados en una caja grande y
moviéndose bajo la influencia de un potencial externo v(#) y la repulsion mutua de

Coulomb. El Hamiltoniano es:

H=T+V+U (2)

Donde T es la energia cinética, U es la energia de interaccion entre electrones, y Ves la
energia potencial de los electrones en el campo externo v(7). El primer teorema de
Hohenberg-Kohn demuestra que las propiedades del estado fundamental en un sistema
con varios electrones estan determinadas unicamente por la densidad electrénica que
depende de 3 coordenadas espaciales, a través del uso de funcionales de la densidad
electronica. El segundo teorema define un funcional de energia para el sistema y prueba
que la densidad electronica correcta minimiza la energia del funcional. Posteriormente
estos dos teoremas se desarrollaron a mayor profundidad por Walter Kohn y Lu Jeu
Sham. La demostracion matematica de los teoremas se puede encontrar en el articulo
publicado en la década de los sesenta por Hohenberg y Kohn en la revista “Physical

Review Journals” [29].

2.3.2. Ecuacion de Kohn-Sham

Basado en el teorema de Hohenberg-Kohn, las propiedades del sistema en estado
fundamental pueden ser determinados una vez que se conoce la forma exacta del
funcional universal F[ny(#)]. El trabajo de Kohn y Sham fue publicado en 1965 [30],
donde el problema de varias particulas es reemplazado por una ecuacion de particula
independiente con todos los efectos de varias particulas cubiertos en el término de
correlacion-intercambio, y después el procedimiento auto-consistente es provisto para

resolver el sistema del estado fundamental.

{_i V2 1+ () + ﬂxc(nO(F))]}lpi(F) = E;;(7) (3)

Eiy y;(7) son valores caracteristicos y estados caracteristicos de esta ecuacion.




La ecuacion (3) es conocida como la ecuacion de Kohn-Sham, la cual representa el
mapeo de la interaccibn en un sistema de varias particulas sobre un sistema de
electrones no interactuantes moviéndose en un potencial efectivo debido a todos los
demas electrones. El esquema Kohn-Sham eficientemente maneja el problema de
varias-particulas. Por ejemplo, las propiedades estructurales de los materiales tales
como el parametro de red, los médulos elasticos, y la energia cohesiva son determinadas
dentro de un rango pequeio de error porcentual comparado con los valores

experimentales.

2.4. Solucién numérica de la ecuacion Kohn-Sham

La solucion al problema de varios cuerpos puede ser mapeada en un problema de una
particula no interactuante mediante un potencial efectivo que contenga toda la
informacion de la interaccion. Por otro lado, la labor de manejar un numero infinito de
electrones moviéndose en un potencial estatico de un numero infinito de nucleos
resultando formidable y muy complejo, el teorema de Bloch supera esta dificultad. El
teorema de Bloch afirma que las funciones de onda electronica en un solido periddico

pueden escribirse como el producto de las dos partes [31]

Normalmente el conjunto base puede ser truncado para que solo las ondas planas con
energia cinética menor que un cierto valor de Ecuorrsean retenidas. Cuando el conjunto
base de ondas planas es usado para expresar la funcion de onda electronica, la ecuacion

de Kohn-Sham se convierte en una forma simple:
1 - = - =, S
g [(E) |k + G| Ogg + (p(G -G ) + ”xC(G -G )] Cinre = EiCiy (4)

Para encontrar la solucion a la ecuacion (4), debemos diagonalizar la matriz hamiltoniana

con el elemento H;Jram

¢ dado por los materiales en los corchetes de la ecuacion. El
~ . . . - =2 .

tamafio de la matriz es determinado por la energia de corte (1/2m)|k + G| . Debido a que

la funcion de onda electronica tiene una estructura complicada cerca de los iones de los

nucleos, si todos los electrones de valencia y los electrones centrales del sistema son




tomados en cuenta, entonces el tamano de la matriz hamiltoniana sera demasiado
grande. Por lo tanto, una solucion conveniente para este problema es usar la

aproximacion de pseudopotenciales [32].

2.4.1. Aproximacion de pseudopotenciales

La mayoria de las propiedades fisicas de los solidos dependen de los electrones de
valencia en mucho mayor medida que de los electrones centrales. Cuando se usa el
teorema de Bloch para resolver la ecuacion de Kohn-Sham, un asunto sumamente critico
es el gran numero de ondas planas que son requeridas para desarrollar las orbitas
centrales y para seguir las rapidas oscilaciones de las funciones de onda de los
electrones de valencia en la regidon central. La aproximacion de pseudopotenciales
elimina los electrones centrales y los remplaza y el potencial fuerte i6nico con un
pseudopotencial mas débil que actua en un conjunto de pseudo funciones de ondas en
vez de las funciones de onda reales. Las verdaderas funciones de onda de valencia
oscilan rapidamente en la regidén central debido al potencial fuerte de los nucleos y de
los electrones centrales. Esta oscilacion asegura la ortogonalidad entre las funciones de
onda centrales y las funciones de onda de valencia, requerido en el principio de
exclusion. Un potencial idnico, una funcion de onda de valencia y su correspondiente

pseudopotencial, y pseudo funcién de onda estan ilustrados en la figura 10.
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Fig. 10 llustracién esquematica de las funciones. El radio de corte (rc) en donde los

valores de todos los electrones y pseudo electrones empatan.




El pseudopotencial es disefiado idealmente para reproducir la densidad correcta de los
electrones de valencia, entonces sus propiedades de dispersion o cambios de fase para
las pseudo funciones de onda son idénticas a las propiedades de dispersion de los iones
y de los electrones centrales para las funciones de onda de valencia, pero en tal manera
que las pseudo funciones de onda no tienen nodos radiales en la regidn central. Este
esquema de aproximacion de pseudopotenciales permite a las pseudo funciones de onda
ser desarrolladas con mucho menos estados base de ondas planas. Existen dos tipos de
pseudopotenciales: empiricos y de primeros principios (ab initio). Los parametros de los
pseudopotenciales empiricos se obtienen del ajuste de datos experimentales de un
material especificos, su precision depende del procedimiento de ajuste, y por lo tanto su
utilidad se limita al material del cual provienen. Los pseudopotenciales de primeros
principios tienen mejor transferibilidad por lo que son ampliamente usados en los calculos
de primeros principios. La idea basica de la aproximacién de pseudopotenciales de
primeros principios es demostrada en la onda plana ortogonalizada (OPW, por sus siglas
en ingles), que fue por primera vez introducida por Herring en 1940. Las pseudo
funciones de onda son proporcionales, pero no iguales, a las funciones de onda reales

fuera de la region central [33].

2.4.2. Pseudopotenciales norm-conserving

Los pseudopotenciales construidos siguiendo los requisitos de conservacion de la norma
son referidos como pseudopotenciales norm-conserving, es decir, si el potencial con
todos los electrones y el pseudopotencial son iguales fuera de un radio rc, que
usualmente se llama radio de corte o radio central, entonces la pseudo funcion de onda

y la funcion de onda con todos los electrones son proporcionales.

Las condiciones propuestas por Hamann, Schlueter y Chiang para la construccion de

pseudopotenciales norm-conserving son las siguientes:
i) Los valores caracteristicos de las pseudo funciones de onda coincide con los
valores caracteristicos de las funciones de onda con todos los electrones para

una configuracion electrénica del atomo elegida.




ii) El radio del pseudopotencial (Res) no tiene nodo, y es idéntico a la funcién de
onda con todos los electrones fuera del radio de corte (rc).

iii) La norma de la funcién de onda real y pseudo dentro de la region pseudizada
(r <rc) es la misma (condicion de conservacion de la norma):

iv) Las derivadas logaritmicas de la pseudo funcion de onda y la funcion de

onda con todos los electrones estan acuerdo parar > re.

Sin embargo, los pseudopotenciales norm-conserving no son exactos para manejar
atomos de primera linea y metales de transicion, porque los orbitales p y d que son sin

nodo que no pueden ser representados eficientemente [34].

2.4.3. Pseudopotenciales ultra suaves

El modelo de los pseudopotenciales ultra suaves fue propuesto por Vanderbilt en 1990.
Estos pseudopotenciales son muy adecuados para los calculos de estado solido de onda
plana, ademas muestran exactitud para aplicaciones de primera linea y en sistemas de
metales transitorios. El pseudopotencial el mismo se vuelve dependiente del estado de
carga, la restriccién usual de la conservacion de la norma (norm conservation) no aplica
mientras que la transferibilidad es permitida para mejorar sistematicamente al mantener
fijo el radio de corte. La idea principal de los pseudopotenciales ultra suaves es que, en
varios casos, una energia de corte alta es solo requerida para conjuntos de base de onda
plana donde existen orbitales estrechamente unidos que tienen una fraccién sustancial
de su peso dentro de la region central del atomo. En estos casos, la unica forma de
reducir el conjunto base es violar la condicion de conservacion de la norma al remover la
carga asociada con estos orbitales de la region central. Entonces las pseudo funciones
de onda son asi permitidas ser tan suaves como sea necesario dentro del centro,
obteniendo una reduccion dramatica en la energia de corte. Técnicamente eso se logra
al introducir una condicidén generalizada de orto normalidad. Con el objetivo de recuperar
la carga electronica completa, la densidad electronica dada por el cuadrado del modulo
de la funcién de onda que es aumentada en la regién central. Después la densidad
electronica puede ser subdividida en una parte suave que se extiende a través de la

celda unitaria y una parte dura localizada en la regién central [35].




Capitulo 3. Caso de estudio

3.1. Parametro de red.

El parametro de red describe el tamafio y forma de la celda unitaria (Fig.11) que incluye
las dimensiones y los angulos entre sus costados. Comunmente la longitud se da en

nandémetros (nm), o en angstroms (A).
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Fig. 11 Una red es un arreglo periédico de puntos que definen un espacio. La celda
unitaria (contorno grueso color negro) es una subdivisién de la red que sigue
conservando las caracteristicas de la red; representacion del compuesto AlsZr

estructura cubica fcc.

En el caso de estudio es un sistema cristalino cubico L12 que consta de tres atomos de
aluminio y un atomo de zirconio (AlsZr). Las dimensiones y angulos experimentales del
compuesto intermetalico AlsZr se obtuvieron mediante difraccion automatica y rayos X
[36]. El programa Materials Studio con el codigo CASTEP [37] fue usado para obtener el
valor tedrico optimo del parametro de red (fig. 12) basado en DFT, llevando a cabo el
rastreo, usando pseudoptenciales ultra suaves y norm-conserving, los puntos k del
mallado se variaron en las diversas combinaciones, de igual manera la energia de corte
en incrementos de 100 eV y los valores de deformacion de 0.0018,0.0024, 0.0030 y
0.0036, sin esfuerzo aplicado; con el objetivo de obtener la combinaciéon que cumple con
los criterios de convergencia y que esta no presente valores elevados de energia de
corte, esta ultima condicidn se decidid para disminuir el tiempo de los calculos en

condiciones de esfuerzo uniaxial a tension.




3.2. Energia de corte

Cada funcioén base de Fourier e/ representa una onda plana viajando en el espacio, en
donde existe un conjunto infinito de vectores reciprocos de la red G permitidos, pero los
coeficientes complejos de Fourier cck se vuelven mas pequefios cuando | G2| se vuelve
mas grande. La definicion de energia de corte es: Ec.t = h%/2m | G| 2y solo incluye las
ondas planas con energias menores que este corte. La energia de corte tiene unidades
electron Volt (eV) 6 Rydberg (Ry). Para obtener resultados precisos se tiene que
asegurar que la energia de corte es suficientemente alta. La forma de llegar a la
convergencia es repitiendo los calculos con energias de corte cada vez mas alta, a
medida que aumenta la energia de corte el tiempo de los calculos aumenta de forma no

lineal.

3.3. Optimizacion de la energia.

La optimizacién de la energia se realiz6 con el cédigo CASTEP [37] utilizando el algoritmo
BFGS [38] para la minimizacién de la energia del sistema. Esta optimizacion se realiza
sin esfuerzo aplicado. El criterio de convergencia para la optimizacion es cuando la
derivada de la energia total con respecto a la energia de corte es menor a -0.01eV
(fig.12).
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Fig. 12 Convergencia del parametro de red en 4.04 A, dEw/dlog(Ecut) de 0.0058 eV




Tabla 5 Parametro de red para las 4 combinaciones resultantes del rastreo.

AlsZr ao Error %
LDA-US-20x20x20-1000 eV 3.99 1.82
LDA-NC-24x24x24-1100 eV 4.04 0.67

GGA-US-20x20x20-500 eV-PBESOL | 4.04 0.57
GGA-NC-20x20x20-1100 eV-PBE 4.04 0.66
Referencia [33] 407 | -

La combinacién elegida fue con mallado de puntos k 20x20x20, energia de corte de 500
eV, pseudopotencial ultra suave y la versién de PBE for solids [39,40] del gradiente
generalizado de aproximacion (GGA) [41] usado para tratar al funcional de correlacion e
intercambio. El motivo de elegir una energia de corte baja, es para agilizar los calculos,
sabiendo que con una energia de corte alta frecuentemente puede otorgar una mejor
precisidon en los resultados, pero el consumo de tiempo se incrementa drasticamente, en
este caso particular se obtuvo el menor error usando la combinacion mencionada (tabla
5). Esta combinacion se uso para obtener los resultados de los proximos capitulos, sin

esfuerzo aplicado y con esfuerzo aplicado uniaxial.

3.4. Constantes elasticas.

Las raices de las constantes elasticas son anteriores a las de grandes matematicos y
fisicos como Newton. La necesidad de entender y controlar la mecanica de solidos, al
parecer fue un motivo importante para su estudio, puesto que Leonardo da Vinci esbozo
en sus cuadernos un estudio de la respuesta a la fuerza de tensién de un alambre, y
Galileo investigd la carga o peso que rompe una barra bajo tensién, concluyendo que
ese peso era independiente de la longitud de la barra, y proporcional al area de la seccion
transversal de ésta. Este fue uno de los primeros pasos hacia el concepto de esfuerzo,
en el siglo XVIlI Hooke descubrié que para muchos materiales el estiramiento bajo un
peso era proporcional a la fuerza dando lugar a la conocida ley de Hooke, estableciendo

asi la nocioén de elasticidad lineal.

En la actualidad sabemos que las propiedades elasticas de los sélidos son determinadas
por las fuerzas interatdmicas actuantes sobre los atomos cuando ellos son desplazados

de sus posiciones de equilibrio. En deformaciones pequefas estas fuerzas son




proporcionales al desplazamiento de los atomos. Esta ley es valida solo para
desplazamientos pequefos que caracterizan a la region lineal. Las propiedades elasticas
son descritas al considerar un cristal como un medio continuo homogéneo en vez de un

arreglo periédico de atomos. En forma general este problema se formula de la siguiente

manera:

i) Aplicacion de fuerzas que son descritas en términos de esfuerzo o, y
determinar los desplazamientos atomicos que son descritos en términos de
deformacion .

ii) Definir las constantes elasticas Crelacionadas con el esfuerzo o y deformacion

gtalque o=C ¢
Las constantes elasticas C relacionadas a la deformacién y esfuerzo de una manera

lineal:
_ ()
0, = Z Ciu€u
kil

La ecuacion (8) es la forma general de la ley de Hooke. La matriz (6) en su forma mas
general tiene 81 componentes. Sin embargo, debido a la simetria de gy g, cada uno de
ellos tiene 6 componentes independientes, por lo tanto, solo se necesitan 36 constantes

elasticas. A continuacion, la forma general de la ley de Hooke esta dada por:
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(6)

Las 36 constantes elasticas son independientes, pero para el caso especial de un cristal

cubico varias de sus constantes son iguales debido a su simetria [42], dado el hecho que




los ejes X, Y y Z son idénticas por simetria. Por lo tanto, la matriz de elasticidad para un
cristal cubico tiene la forma:
€y Ci €y 0O 0 0
: EI! f\'ll {I‘ I:I l:l 0 .
| lli-EIJ ':\I" 1:-hll 0 l:l 0
o 0o 0 c, 0 O
0 0 O 0 C 0

lo 0 0 0o o0 C g

Para este caso en particular solo se obtienen 3 constantes elasticas independientes.

3.5. Médulos de elasticidad.

Los modulos de elasticidad son parametros que caracterizan el comportamiento de
sélidos sometidos a fuerzas externas que ejercen un esfuerzo dentro del denominado
limite elastico. Este comportamiento se refleja como una deformacién que dentro de
dicho limite es reversible, es decir, tras dejar de aplicar una fuerza, el material vuelve a
su forma original. Para determinar los médulos de elasticidad de un sélido, primero se

debe definir el tensor de tension y la deformacion.

Para el tensor de tension, suponga que se elige dentro de un sdlido un cubo unidad con
los ejes paralelos a los ejes de coordenadas OX7, OX>, y OX3. Si se ejerce una fuerza
sobre el solido, a través de cada cara del cubo se va a transmitir una fuerza ejercida por
el material que esta en el exterior del cubo sobre el material en el interior de él. Esta
fuerza por unidad de area se denomina tension (esfuerzo). Si ademas las fuerzas que
actuan sobre la superficie del cubo son independientes de la posicion de este elemento

dentro del cuerpo, se dice que la tension es homogénea. En este caso o, denotara a la

componente de la fuerza en la direccién +OX; transmitida a través de la cara del cubo
perpendicular a OXj, producida por el material que esta fuera del cubo sobre el que esta
dentro de él. Las componentes del tensor de tensidén seran nueve y definen un tensor de
segundo orden:

oj (iI=1,2,3;/j=12,3) (8)




donde el primer subindice indica la direccion de la fuerza aplicada y el segundo la
componente normal a la cara a la que se le aplica.
A

Fig. 13 Componentes del esfuerzo en un cubo.

Asi, la componente 012 indica la tension en la direccién OX 1 aplicada a la cara del cubo
perpendicular a OX 2. Si el material se encuentra ademas en equilibrio estatico es facil
demostrar que la suma de las componentes de la tension simétricas se anula, es decir,
oij= o ji, con lo que las componentes independientes de la tension se reducen de nueve
a seis. Para definir el tensor de deformacion, suponga un punto A en una cuerda elastica
unidimensional como en la figura 14. Tomando el punto O como origen, se define la
distancia OA=x y para un pequefo desplazamiento u la cuerda se deformara y el punto

A se desplazara al A’, definiendo la distancia OA'=x+u.

X Nx
0, A B

X+ AxAu
0 A’ B

Fig. 14 Deformacion unidimensional en una cuerda elastica.




Un punto B proximo a A también se movera a la posicién B', es decir, que si AB=A x,
tras la deformacién A' B'=A x+Au . Definimos la deformacién de AB como:
A'B'-AB _ Au (9)
AB Ax

y la deformacion en el punto A sera entonces:
Au  du (10)

Para el caso de tres dimensiones, podemos definir un tensor [ej] cuyas componentes son

las siguientes:

78”1' ,j=1,2,3 11
e. = =
i axj (Lj=1,2,3) (11)

con u; el desplazamiento de un sdlido respecto a la coordenada x; y ej son cantidades
adimensionales pequefas comparadas con la unidad. Se define el tensor de deformacion

como [43]:

g, :;(eij+eﬁ) (12)

que en notacién matricial queda de la siguiente forma:

1 1
[ e ~(e, + € ~(e15 + e31)]
11 €15 E13 I 11 2( 12 +e1) i( 13 +€31)
€21 €22 &23| = 5(312 + €31) €22 5(923 +€3z)| (13)
€31 €32 &33
E (e;3 +e31) %(923 + e33) €33 J

Para obtener los mddulos de elasticidad se trabaja dentro del limite elastico, donde
podemos aplicar la ley de Hooke. Esta ley afirma que, para tensiones lo suficientemente
pequenas, la deformacion es directamente proporcional a la tensién aplicada. Por tanto,

en funcién de (13) y (8):




&y = S;’jklakl (14)

definiendo las componentes del tensor de rango cuatro Sjx como constantes de
deformacion elastica (compliance tensor por su nombre en inglés) que tiene unidades
inversas a las del esfuerzo (areal/fuerza o volumen/energia). Analogamente podemos

escribir la tensiéon en funciéon de la deformacion:

0; =Cyuéy, (15)
siendo las componentes del tensor de rango cuatro o también llamados de cuarto orden
Cin las denominadas constantes elasticas con unidades de presion o esfuerzo
(fuerzal/area o energia/volumen). En la ecuacién (14) como en la (15) se supone que en
esta notacién tensorial tenemos suma sobre las componentes k, /lo que quiere decir que
tenemos nueve ecuaciones con nueve términos, asi que tendremos 81 coeficientes Siki
y 81 coeficientes Cik relacionados entre si; de la ecuacién (15) la simetria del tensor de

tensién y la simetria del tensor de deformacion tenemos respectivamente que:

Cix= Cjin , debido a que cij= 0 ji ; (16)
Cix= Ciik , debido a que €ij=¢€ji ;

con lo que las componentes independientes se reducen de 81 a 36 constantes elasticas.
Para trabajar con estas constantes se utiliza la notacién matricial condensada o de Voigt

[43], que resulta mas facil de manejar, al contraer los dos primeros indices ij y los dos

ultimos kI,
Notacion tensorial 11 22 33 23,32 31,13 12,21
Notacion matricial 1 2 3 4 5 6

Por lo tanto, la ecuacién (33) queda del siguiente modo:

0i=Cigi(i,j=1,2,..6) (17)
Se demuestra [44] que estudiando la energia elastica para cada una de las tensiones y

deformaciones, que también existe simetria entre los indices iy j, con lo que Cj = C;;, por




lo que el numero de constantes independientes decrece de 36 a 21. La definicién del
modulo de elasticidad y de corte se omite porque los lectores con conocimientos de
mecanica de solidos estan familiarizados con ambos médulos, en cambio vale la pena
dar la definicion del modulo de bulto (o médulo de compresibilidad) de un sélido, este
mide la resistencia de dicho material a una compresién uniforme, es decir, el aumento
de presion requerida para causar una disminucion unitaria de volumen. Se define como
el cociente de la presion infinitesimal a una disminucién relativa de volumen:

di
dVv

donde V es el volumen, dP /dV denota la derivada de la presion respecto del volumen.

B=-V (18)

El modulo de bulto B tiene unidades de presion. El modulo de bulto puede obtenerse a

partir de las constantes elasticas [38], Para la estructura cubica se tiene:

Cll + 2C112
3

B= (19)

3.6. Método de calculo para la obtencidén de las constantes elasticas.

Si se hace un calculo de la energia total del sistema cristalino de donde se obtiene la
geometria en equilibrio del cristal, entonces se hacen calculos de energia total para
pequefias deformaciones desde la celda unitaria cubica centrada en las caras (fcc por
sus siglas en inglés) hacia una estructura tetragonal porque al aplicar un esfuerzo de
tensién uniaxial, la estructura cubica deformara hacia una tetragonal. Una pequefia

distorsion puede ser descrita por el tensor de deformacion, &, el cual esta definido por
la transformacion a'=(7+£‘)a, donde I es la matriz unidad, a’ y a son los vectores

nuevos y viejos de la red respectivamente. Para una distorsion tetragonal, el tensor de

deformacion es

[-6 0 0
Etetr 5| 0 =6 0 (20)
0 0 26




y el cambio en la densidad de energia es

1
Utetr = 3(C11 B CIZ )52 + 0(53) (21)

Ambos tensores mantienen los volimenes de las celdas unitarias deformadas sin

cambios [45].

3.7. Resistencia ideal a tension

La resistencia ideal de un material puede ser definida como el esfuerzo necesario para
volver mecanicamente inestable a un cristal libre de defectos [46]. Por lo tanto, la
resistencia ideal a tension es el esfuerzo necesario para volver inestable al cristal bajo
carga uniaxial a tensién aplicada en la direccion [100] 0 [010] 0 [001], en el caso particular
de una estructura cubica resulta indiferente cual de estas tres direcciones se elige debido
a la simetria de la estructura, en cambio en otras estructuras como las tetragonales,
ortorrémbicas, triclinicas etc. la direccion de aplicacion de carga uniaxial de tension
influira en los resultados que se pueden obtener. La resistencia del material cristalino
esta determinada por la nucleacién y movimiento de dislocaciones o micro fisuras. Si no
existe tales defectos, los materiales son llamados ideales o perfectos, por lo tanto, fallara
en el limite de la llamada estabilidad elastica. El esfuerzo alcanzado en este punto es
llamado resistencia ideal. Es de gran interés investigar el comportamiento elastico de un
cristal perfecto bajo carga porque la inestabilidad no sélo esta relacionada con la
resistencia ideal, sino que también esta relacionada con el mecanismo atémico de
formacion de defectos. Ademas, la resistencia ideal es util para conocer de manera clara
los limites alcanzables en las propiedades mecanicas del material. Por ejemplo, la
resistencia ideal sugiere un valor superior practico en el esfuerzo de fluencia de una
aleacion, o sugiere porque la adiciéon de niquel promueve la fractura ductil en un acero.
Por otra parte, la resistencia ideal esta conectada a la resistencia y formacion de defectos

en materiales nano estructurados que actualmente se desarrollan.




El limite de estabilidad elastico esta formulado tradicionalmente con la idea original de
Born [47] que estipula que un cristal debe permanecer estable cuando el cambio de la
energia elastica con respecto a la deformacién espontanea exhibe convexidad, de lo
contrario, ocurrira la inestabilidad. La condiciéon de convexidad conduce al criterio de
estabilidad en forma de un conjunto de relaciones que involucran las constantes elasticas
Cji concernientes a la simetria del cristal. Sin embargo, la teoria de Born es formulada
para sistemas sin carga externa. Para sistemas bajo carga externa, fue demostrado que
se deben formular los criterios de estabilidad en base a los coeficientes de rigidez elastica
Biik [48] en vez de las constantes elasticas Cj. La definicion de Bjix no necesariamente
mantiene la simetria relacionada con el cristal original debido a que el estado deformado
ocasionado por la carga externa puede ser muy diferente al estado inicial no deformado.
En otras palabras, Bjxes funcién de la deformacién. El limite de estabilidad se obtiene
cuando el det| B/jkll =0. Sabiendo que a cualquier cristal cubico se le aplica un esfuerzo
a tension uniaxial, su simetria se reduce. En el caso de la carga en la direccion [100], el
cristal adquiere una simetria tetragonal con 16 operaciones de simetria. Un modelo
elemental de dos celdas sometidas a carga en direccidn [100] se muestra en la figura 15.
En otros casos de aplicacion de esfuerzo uniaxial (tensidn o compresion) en cristales
cubicos bcc o fee, en teoria, el cambio de simetria esta gobernado por la deformacion o
transformacién de Bain [48]. Sin embargo, para que ocurra se requiere una expansion
substancial perpendicular a la direccion donde se aplica la carga, lo cual es inconsistente
con la contraccion de Poisson de un metal fcc en el limite elastico lineal, este modo de
falla es tipico del método del atomo incrustado, el cual tiene datos semi empiricos para
sus calculos; este modelo fue usado décadas antes que DFT, debido su simplificacion

de calculos y bajos requisitos computacionales.




[100]

Fig. 15 Celda unitaria extendida in direccién [001] con un plano de falla(P2) y dos

posibles planos de corte (P1y P3).

Mediante las propiedades de los cristales se tiene un criterio de estabilidad basado en
constantes de rigidez elastica que provee un método conveniente de medir el limite
elastico. Primero uno calcula las constantes elasticas (Cjx) y después se construyen los
coeficientes de rigidez elastica (Bjx) como una funcion del esfuerzo aplicado al sistema,
que usualmente esta bajo carga hidrostatica, uniaxial a tensibn o compresion, o corte,

sin limitarse solo a estos casos.




Capitulo 4. Resultados

4.1. Resultados teéricos de estabilidad elastica y médulos elasticos

Como primer paso, los parametros estructurales de la aleacién aluminio-zirconio:
posiciones atomicas y parametro de red (a,b,c) fueron calculados. Los resultados
obtenidos se presentan en la tabla 6, que concuerdan, de manera razonable, con los
datos experimentales disponibles [36]. En la tabla 6 se muestran los resultados
calculados de las constantes elasticas para el compuesto intermetalico AlsZr con fase
cubica L12 y sus respectivos modulos elasticos. Los resultados obtenidos son
congruentes con valores tedricos disponibles [49,50], sin embargo, en la literatura aun
no se cuenta con resultados experimentales de este compuesto con fase cubica L12, por
lo tanto, estos resultados son una prediccion de los resultados experimentales que se
obtendran en el futuro, esperando que estén dentro rango de error de mas/menos 10%

tipico de esta metodologia.

Los criterios de estabilidad para un cristal cubico en condicion de presion hidrostatica

(esfuerzo triaxial a tension o compresién; cumpliendo: o7 = o02= o3) [47] son:

C, +2C,-c>0  (22)
2)C,,-C,+20>0 (23)
3)C,, +0 >0, (24)

Una vez obtenidas las constantes elasticas del cristal, los modulos elasticos de
estructuras policristalinas se calculan usando la aproximacion de Voigt-Reuss-Hill [51].

A continuacion, tenemos los modulos de bulto, corte y de Young para una estructura

cubica:
C;; + 2C
B — 11 12 (25)
3
3C,.(Ci1 —C
— 44( 11 12) (26)
4C44 + Cll - C12
F= 9BG 27
" 3B+G (27)




Tabla 6 Datos cristalograficos de la celda unitaria

Tabla 7 Comparacion de las constantes elasticas C11, C12y C44 (GPa), médulo de bulto
B (GPa), médulo de corte G (GPa), médulo de elasticidad E (GPa), y G/B del AlsZr L12.

Presente | Referencia [36] | Error
A 4.04 A 4.07 A 0.59%
B 4.04 A 4.07 A 0.59%
C 4.04 A 4.07 A 0.59%
a 90° 90° 0
B 90° 90° 0
y 90° 90° 0
Volumen | 66.38 A3 67.57 A3 1.79%
a/b 1.00
bic 1.00
cl/a 1.00

AlsZr
Presente Zhang [49] Ghosh [50]

C11 200.28 184.80 175.90
C12 67.23 59.90 62.60
Cas 84.60 72.00 69.60
B 111.58 101.50 100.40
77.37 65.30 60.40

E 188.53 167.20 159.20
G/B 0.69 0.64 0.60

El criterio G/B es usado para predecir el comportamiento ductil o fragil. Cuando la relacion
G/B es mayor a 0.57 se asocia a un comportamiento fragil, cuando es menor se predice

un comportamiento ductil. En el compuesto AlsZr se puede predecir que es ligeramente

fragil. Las condiciones de estabilidad para un sistema cubico bajo carga de tensién

uniaxial [52] son:




1) (C11 + 0) (C22+C23) — 2(C12—6/2)> > 0 (28)

2) C2—-C2>0 (29)
3) Cu>0 (30)
4) Cs5—0/2>0 (31)

En el compuesto AlsZr, se aplica carga uniaxial a tensién y se procede a calcular las
constantes elasticas que serviran para evaluar los criterios de estabilidad y encontrar el
valor de resistencia ideal a tension, cuyo valor corresponde al esfuerzo en el cual una de
las cuatro condiciones o criterios de inestabilidad comienza a ser violada, esto ocurre
cuando se obtienen valores negativos al evaluar los criterios. Usando los criterios de
Wang [52], se describe el modo de falla o inestabilidad cuando la estructura cubica tiende
a un camino o trayectoria de una estructura tetragonal y posteriormente a la falla; donde
la primera condicion (28) es igual a el médulo de Young a lo largo de la direccion [100]
mayor a cero, la segunda condicion (29) involucra la ruptura de la simetria (bifurcacion)
con una deformacion de corte en la estructura tetragonal, pero también podria bifurcarse
de una estructura tetragonal a una estructura ortorrombica centrada en las caras, en los
ultimos dos casos (30) y (31) dan otros tipos de inestabilidades de corte, por lo tanto, la
simetria del cristal evolucionara a una estructura monoclinica si esas condiciones son
violadas. Los resultados de inestabilidad se muestran en la figura 16. El primer criterio
de estabilidad que es violado es (C11 + o) (C22+C23) — 2(C12— o/2F > 0, esto indica la
desaparicion del médulo de elasticidad en el compuesto intermetalico cubico AlsZr, como
consecuencia de la desaparicién del modulo de bulto o de compresibilidad, en el cual se
forman oquedades en la estructura, es decir, esta estructura es rasgada a nivel atébmico
debido al esfuerzo aplicado uniaxial de tensidn que estira al material. Ademas, los
estudios realizados por Jahnatek, et. al. [53] sobre metales fcc y trialuminuro tipo L12
bajo carga uniaxial en direccion [100] mediante calculos de DFT muestra que, bajo este
caso de carga, la respuesta inicial de todos los materiales fcc es la tendencia hacia una
trayectoria de una estructura tetragonal, después puede ocurrir la falla si la estructura
tetragonal se vuelve inestable por corte, dando lugar a una bifurcacion llamada
trayectoria secundaria ortorrombica propuesto por Farber. et.al. [54]; corroborando que

en la literatura existe la descripcion de los diversos tipos de fallas en metales fcc




sometidos a carga uniaxial a tension, y estos son congruentes con los criterios en los

que se basa el analisis de esta aleacion. Para el compuesto intermetalico estudiado

tiende a una trayectoria de estructura tetragonal y después falla por la desaparicién del

modulo de bulto, con lo cual se obtiene la resistencia ideal a tensién del material. Sin

embargo, el modo de falla se puede describir usando el acercamiento clasico descrito

por Milstein y Chantasiriwan [55] donde los metales con estructura cubica centrada en

las caras (fcc) sometidos a carga de tension uniaxial en direccion [100] se bifurcan hacia

el camino o trayectoria de la estructura ortorrombica, esta discrepancia entre modos de

falla se debe principalmente a que el método usado por Milstein es el método del atomo

incrustado.
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Fig. 16 Criterios de estabilidad elastica como funcién del esfuerzo aplicado (tension

uniaxial), la resistencia ideal a tension es de 21.10GPa para la aleacion aluminio-

zirconio con estructura cubica del tipo L12 (AlsZr).




Tabla 8 se Resultados calculados de las constantes elasticas C11, C12, C44, C22 C23y

Cs5(GPa), el modulo de elasticidad E1oo (GPa) con carga aplicada en la direccion [100]

y carga uniaxial a tension P (GPa)

AlsZr

P Cn Ci2 Cu C22 C2s Css Eoo

196.78 71.21 68.79 196.78 54.65 68.79 165.77

191.38 71.63 57.94 191.38 54.78 57.94 163.76
10 193.88 74.79 57.87 193.88 46.03 57.87 163.27
11 190.59 76.91 47.21 190.59 44.55 47.21 158.22
12 189.24 81.39 40.26 189.24 37.46 40.26 151.10
15 177.46 86.58 40.69 177.46 32.16 40.69 132.79
16 172.78 87.84 39.98 172.78 28.11 39.98 125.31
17 172.00 92.11 37.16 172.00 22.21 37.16 116.99
18 164.55 93.76 33.67 164.55 20.75 33.67 105.00
19 152.24 97.73 31.41 152.24 21.88 31.41 81.81
20 143.77 109.15 29.54 143.77 9.14 29.54 35.17
21 128.16 124.11 27.63 128.16 0.34 27.63 -52.82

4.2. Dureza Vickers (Hv)

La dureza de un material es una propiedad mecanica intrinseca de resistir la identacion
cuando se aplica una fuerza. La escala Vickers, Brinell, y Knoop de dureza son
frecuentemente usadas. Experimentalmente este valor se obtiene al usar un identador
de diamante con forma piramidal que es presionado en contra de la superficie del
material, posteriormente se procede a medir el tamafo de la impresién dejada por el
identador en la superficie de prueba, después usando relaciones semi empiricas se

puede determinar el valor de la dureza Vickers.

Usamos calculos por primeros principios usando DFT para determinar las propiedades
elasticas y la micro dureza Vickers (Hv) del compuesto intermetalico cubico L12 AlsZr. La
dureza Vickers fue calculada usando el esquema de Xing-Qiu Chen [56], que muestra la
correlacion del modulo de bulto y de corte hace posible medir la dureza Vickers. Los
calculos de las propiedades elasticas de un solido pueden ser calculados con gran
precision con la metodologia DFT. Ademas, la dureza Vickers en un material policristalino
puede ser correlacionado con el producto al cuadrado de la relacion de Pugh y el médulo
de corte [57].




H, = 2(K?G)%°8 -3 (32)
donde G es el modulo de corte, B el médulo de compresibilidad y K=G/B es la relacion
de Pugh, que describe el comportamiento ductil o fragil de un material, cuando el valor
de la relacion de Pugh es mayor a 0.57 se relaciona con un comportamiento fragil en el
material y cuando es menor o igual a 0.57 se relaciona con un comportamiento ductil en

el material.

Tabla 9 Dureza Vickers (Hv en GPa) del compuesto intermetalico AlsZr.

Hv calc. Hv Zhang Hv Ghosh

AlsZr | 13.58 11.842 10.72°

a referencia [49]

b referencia [50]

4.3. Relacion de Poisson (v)

La relacién de Poisson v compara la deformacion en direccién transversal (et) y
longitudinal (e/) bajo esfuerzo uniaxial. La relacién de Poisson esta intimamente ligada a
la forma en que los elementos estructurales estan empaquetados. La correlacion entre v
y la densidad atdomica de empaquetamiento recientemente fue reconocida porque es
dificil definirla en solidos complejos. Los valores tipicos de esta relacion para materiales
compactos y compresibles como los liquidos y el caucho, donde resulta un cambio de

forma es comun obtener v — 1/2. Para la mayoria de solidos bien conocidos como los

metales, polimeros y ceramicas, 0.25 < v < 0.35. Los minerales y vidrios son mas
compresibles y poreso v = 0. Paralos gases v = 0, y para los materiales con estructuras
reticulares pueden exhibir v < 0 [58]. Los materiales con una relacion de Poisson menor
a cero son llamados ‘auxeticos’. Los primeros materiales reportados con esta
caracteristica fueron las espumas con estructura reentrante, después fue demostrado
que las estructuras con estructura de panal mostraban auxeticidad. Los fluidos criticos
son los materiales mas compresibles para el cual v - —1. La gran diversidad de
propiedades elasticas de los materiales naturales y modernos se puede apreciar en la

figura 17. Al analizar las constantes elasticas de un sodlo cristal, podemos deducir las




propiedades mecanicas de estructuras policristalinas. Es bien sabido que las
propiedades plasticas de metales policristalinos pueden ser estimadas en base a las
propiedades elasticas usando el criterio propuesto por Pugh [57]. Usando las constantes

elasticas para una estructura policristalina puede calcularse la relacién de Poisson como

D) e

El valor calculado para la aleacion aluminio-zirconio se muestra en la tabla 10, dicho

resultado es acorde dentro del rango de valores que presentan los solidos policristalinos

que vade 0.2 < v < 0.278.

Tabla 10 Relacion de Poisson del compuesto intermetalico AlsZr.

v calc. | V  Zhang | V Ghosh

AlsZr | 0.22 0.222 0.23°

a referencia [49]

b referencia [50]
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régimen v, y las diferencias de las caracteristicas en el material.




4.4. Grafica esfuerzo - deformacion (o—¢)

La examinacion de la grafica esfuerzo-deformacion para aleaciones de aluminio muestra
una transicion gradual de una linea recta en la zona elastica para cargas bajas hacia una
linea que tiende a la horizontal que caracteriza la zona plastica. Por lo tanto, no existe
la posibilidad de reducir toda la curva de esfuerzo-deformacién a una curva simple al
alargarla uniformemente, evitando la descripcion de la curva unicamente con el médulo
de elasticidad y la resistencia de fluencia secante. Entonces un minimo de tres
parametros es requerido para describir el cambio de la forma de la curva para diferentes

materiales.

Diversas propuestas han sido realizadas para describir la curva esfuerzo-deformacion en
términos de tres 0 mas parametros. Donnell [59] sugiere dos parametros de esfuerzo de
fluencia s1, s2, en donde la pendiente de la curva esfuerzo deformacion es igual a 3/4 E
y 1/4 E, donde E es el modulo de Young. Después la curva esfuerzo-deformacion es
resultado de la suposicion de que estos dos parametros y sus respectivas pendientes,
varian linealmente con el esfuerzo. Este procedimiento da buenos resultados al describir
una curva esfuerzo-deformacion obtenidas bajo carga uniaxial a tension para varias
aleaciones de aluminio, sin embargo, existen dificultades practicas al determinar
rapidamente los esfuerzos correspondientes al modulo tangencial de 3/4 E'y 1/4 E. Para
describir la relacion no lineal entre esfuerzo y la deformacién se la ecuacién de Ramberg-

Osgood. La forma original de la ecuacion de deformacion es:
n
o o
e=—=+4+K (—) (34)
E E

Donde ¢ es la deformacion, o es el esfuerzo, E es el modulo de elasticidad, Ky n son
constantes dependientes del material que se considera. El primer término del lado
derecho de la ecuacion, o /E, es igual a la parte elastica de la deformacion, mientras el
segundo término, K (o /E)™, es la parte plastica, los parametros K y n describen el
comportamiento de endurecimiento del material. Introduciendo el esfuerzo de fluencia

del material, g, y se procede a definir un nuevo parametro a que esta relacionado con




K como a = K(a,/E)" 1, por lo que resulta conveniente reescribir los terminos del

K@) =a2(2)" 6

Remplazando (34) en (35), la ecuacién de Ramberg-Osgood se puede escribir de la

lado derecho como:

siguiente manera:

o o (o\"1
E==-ta- \— (36)
E E )y
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Fig. 18 Grafica esfuerzo-deformacién (c—¢), los valores son aproximadamente
equidistante y obtenidos con DFT de la aleacién de aluminio-zirconio, ajuste hecho con

el modelo seno, resistencia ideal a tensién de 22.96 GPa obtenido de la gréfica.




El punto de fluencia fue encontrado con el modelo de Ramberg-Osgood [60], donde el
comportamiento de endurecimiento de un material elastoplastico depende de las
constantes a y n. Debido a la relacion entre el esfuerzo y la deformacién plastica, el
modelo de Ramberg-Osgood implica que la deformacién plastica esta presente incluso
para valores de esfuerzo pequefos. Sin embargo, para esfuerzos aplicados bajos, la
deformacion plastica permanece despreciada comparado a la deformacion elastica. Por
otro lado, para esfuerzos mayores a so, la deformacién plastica se vuelve

progresivamente mayor que la deformacion elastica.

El valor de a% puede ser visto como un desfase (fig.19). Esto resulta del hecho que

€ = (1+ a)o,/E cuando o = g,. Acorde a la figura 19, la deformacion elastica en el punto
de fluencia = g, /E, y la deformacién plastica en el punto de fluencia= a(o,/E), aunque
para diversos materiales que no exhiben un punto de fluencia bien definido como en las
aleaciones de aluminio y aceros de alta resistencia, puede ser fijjado con un desfase de
fluencia igual a una deformacion de 0.002, es decir una elongacion de 0.2%, en otros

términos:

a% = 0.002 (37)

Tabla 11 Esfuerzo de fluencia y ultimo

de la aleacion aluminio-zirconio.

Gy (GPa) ou (GPa)

AlsZr 8.88 22.96
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Fig. 19 Representacion genérica de la curva esfuerzo-deformacion con la ecuacion de

Ramberg-Osgood. La deformacion correspondiente al punto de fluencia es la suma de

los componentes elastico y plastico.
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Fig.20 Obtencién del punto de fluencia mediante la ley de Ramberg-Osgood, tomando
una el punto de fluencia desfasado 0.2% (offset yield point 0.2%). El esfuerzo de

fluencia es de 8.88 GPa con una deformacion de fluencia de 0.08.




4.5. Energia de deformacion (ur,ut)
El area bajo la curva esfuerzo-deformacion hasta un valor determinado de deformacion
es la energia total mecanica por unidad de volumen de un material que es estirado hasta
dicho valor de deformacion. Esto es igual a:

1 1 (L PdL €

U=—deL=— ——=j0ds (38)

74 V), Ao Lo 0
En ausencia de deslizamiento molecular y otros mecanismos de disipacion de energia,
esta energia mecanica es almacenada reversiblemente dentro del materia como energia
de deformacion. Cuando los esfuerzos son pequenos tal que el material permanece en
el rango elastico, la energia de deformacién es un area triangular (fig. 21), nétese que la
energia de deformacién se incrementa de manera cuadratica con el esfuerzo o la
deformacion, es decir, mientras la deformacién se incremente, la energia almacenada

crece al cuadrado de la deformacién.

El area hasta el punto de fluencia es denominada como el moédulo de resiliencia (ur), y el
area total hasta el punto de fractura es llamado el médulo de tenacidad. El término
“‘mddulo” es usado porque las unidades de la energia de deformacion por unidad de
volumen son N-m/m?3 o N/m? o J/m3, que son las mismas unidades que las del esfuerzo
o mddulo de Young. EI término “resiliencia” alude al concepto que, hasta el punto de
fluencia, el material no es afectado con deformacion permanente debido al esfuerzo
aplicado y después de ser descargado el material regresara a su forma original. Pero
cuando el material excede el punto de fluencia, el material se deforma irreversiblemente,
tal que existira deformacion residual persistente incluso después de la descarga. El
modulo de resiliencia es la cantidad de energia que puede absorber sin sufrir dafo.
Similarmente, el moédulo de tenacidad es la energia necesaria para completamente
fracturar el material (fig. 22). Los resultados del mddulo de resiliencia y de tenacidad para

la aleacion aluminio-zirconio (AlsZr) se muestran en la tabla 12 y el area bajo la curva




esfuerzo deformacion del material en la figura 19 y 20 para el médulo de resiliencia y

tenacidad respectivamente.
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Fig. 21 Mdédulo de resiliencia (ur) Fig.22 Médulo de tenacidad (ut)

La importancia del calculo del modulo de resiliencia y tenacidad de un material es porque
es una cualidad altamente deseable para partes estructurales y de maquinas que deben
resistir impactos y vibraciones. Estos mddulos son utiles en aplicaciones estructurales
de ingenieria civil en amortiguadores sismicos metalicos o en paneles resistentes a
explosiones que se han puesto en servicio en estructuras de gran importancia como

embajadas o en edificios propensos a ataques terroristas etc.

Tabla 12 Modulo de resiliencia y de tenacidad de la aleacion aluminio-zirconio.
ur (GJ/m3) ur (GJ/m3)

AlsZr 0.35 6.63

Los valores obtenidos de la gréafica esfuerzo-deformacién son mucho mas altos que en
pruebas macroscopicas, debido a que esta simulacion fue a nivel atdmico tomando en
cuenta una celda unitaria ideal, es decir, sin imperfecciones y sin impurezas algo que
normalmente no ocurre en materiales probados a nivel macroscopico en laboratorios de
ingenieria civil, ademas la diferencia entre la grafica esfuerzo-deformacion de ingenieria
y una grafica verdadera o real de esfuerzo-deformacion (fig.25) es que en la ultima los
valores son mayores en pruebas macroscopicas ya que toman en cuenta diversos

efectos plasticos que ocurren en el material mientras se lleva a cabo la prueba. En el




caso del calculo de primeros principios se toman todos los efectos que ocurren en el
material durante la aplicacion del esfuerzo, por lo tanto los datos obtenidos mediante
primeros principios seran mas parecidos a los obtenidos en una grafica verdadera de

esfuerzo-deformacion.
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Fig. 23 Modulo de resiliencia (ur) del compuesto intermetalico AlsZr obtenido mediante
el programa Origin Lab.
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Fig. 24 Modulo de tenacidad (ur) del compuesto intermetalico AlsZr.
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Fig. 25 Comparacién de la curva esfuerzo deformacion de ingenieria y verdadera para
el cobre. La flecha indica la posicion de la resistencia ultima a tension (UTS por sus

siglas en inglés).




Conclusiones

El desarrollo de computadoras y métodos computacionales permite simular la
microestructura y comportamiento de materiales para su estudio tedrico con resultados
confiables y precisos. La habilidad de simular diversos procesos mediante calculos de
primeros principios permite conocer mas a fondo los micro mecanismos de falla de los
materiales que ayuda a los ingenieros a disefiar y desarrollar nuevos materiales con
requisitos especificos en sus propiedades mecanicas, magneéticas, eléctricas u opticas.
Este estudio se enfocd en la simulacién y modelacion computacional de la estructura
cubica (AlsZr) usando el cédigo CASTEP [34]. Los resultados de los calculos se usaron
para conocer el comportamiento del cristal bajo carga de tension uniaxial, en particular,
para evaluar sus propiedades mecanicas. El resumen de las conclusiones mas
importantes son las siguientes:

e El parametro de red calculado tedricamente en este trabajo comparado con el
valor experimental es sumamente congruente con un error menor al 1%,
confirmando la precision y confiabilidad de los calculos realizados mediante DFT.

e La inestabilidad en el cristal ocurre al desaparecer el médulo de bulto B, basado
en los criterios de estabilidad.

e Se comprobo que la aleacion aluminio-zirconio tiene un comportamiento fragil en
base al criterio de Pugh [57], que considera que el mddulo de corte entre el médulo
de bulto del material debe ser menor a 0.57 para que se considere un material con
comportamiento ductil.

¢ Los mddulos mecanicos se obtuvieron a partir de la aproximacion de Voigt-Reuss-
Hill [51] para materiales policristalinos, calculados en base a las constantes
elasticas, los modulos mecanicos obtenidos son congruentes con los valores
tedricos de Zhang et. al [49,50].

e Los modulos elasticos y la energia de deformacion calculados son una prediccion
debido a que aun no existen datos experimentales del material aluminio-zirconio
para confirmarlos.

e El esfuerzo de fluencia y ultimo se obtuvo mediante el modelo de Ramberg-
Osgood [60] porque es el mas usado en la industria para materiales con

comportamiento no lineal.




e La obtencion de la energia de deformacién se obtuvo a partir del ajuste de los
datos mediante el modelo seno; el valor de la energia de deformacion puede variar
si el modelo de ajuste es otro al antes descrito.

e Los valores obtenidos de las propiedades mecanicas medidas en GPa son mucho
mayores que los obtenidos en pruebas macroscopicas de tensidn uniaxial,
principalmente porque el material esta idealizado y no tiene imperfeccion alguna,

ademas se evalla a nivel atébmico.

Las propiedades mecanicas estudiadas y sus respectivos resultados en este trabajo
pueden ser usados para la simulacion de otros materiales que contengan este
compuesto. Sabiendo que una aleacion a nivel macroscopico suele constar de varias
estructuras cristalinas y elementos. Esto es bien sabido por la metalurgia que describe

la composicion del material mediante diagramas de fases, analisis cristalograficos, etc.




Presentaciones en congresos y/o jornadas
v' Parte de los resultados de esta tesis fueron presentados en la reunién mexicana
de fisicoquimica tedrica XVI. Puebla, México; del 16 al 18 de noviembre de 2017,
trabajo titulado: AlsZr TIPO L12: CALCULO POR PRIMEROS PRINCIPIOS DE
LAS PROPIEDADES ELASTICAS Y DUREZA A ALTAS PRESIONES. En la
modalidad de cartel.
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