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Nanocristales(Nanocrystal)

m Particula nanoscépica que contiene de unos pocos cientos
a decenas de millares de atomos los cuales estan
dispuesto ordenadamente, siguiendo una estructura
cristalina. Puesto que esta ordenacion cristalina debe
terminar en la superficie del nanocristal, los atomos de la
superficie tienen menos "vecinos’que los que estan en el
‘cuerpo’ del nanocristal.
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Relacién de Hall-Petch.

m La fuerza o dureza de los materiales cristalinos depende
del tamano del grano, 6 de otra forma, el limite de
elasticidad, oy,,depende del tamano del grano (d) de los
cristales mediante la relacion:

oy =00+ ——=

Vd
m Donde oq es el limite de elasticidad del monocristal.
m K depende del tipo de material.
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Dureza

m Las dislocaciones son los portadores de la deformacion
plasticas en los materiales cristalinos. La busqueda de
materiales ultraduros esta cercanamente relacionado con
la busqueda de los obstaculos mas efectivos al
movimiento de dislocacion.

m Para los granos muy pequenos (~ 12 nm) el mecanismo
de deformacion es diferente. Se ha propuesto que la
deformacion plastica no es mayormente dominada por el
movimiento de la dislocacion sino por el resbalar atémico
de los bordes de grano.
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Dureza

m Dos mecanismos de deformacion activos a estos tamanos
de los granos, llamados “plasticidad basada en la
dislocacion” y “deslizamiento de los granos” .
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Materiales granulares

m Ley de Mohr-Coulomb de la friccion de deslizamiento:

m Predice que el inicio de la plasticidad ocurre cuando el
estrés aplicado es mayor que el valor definido por el flujo
de estrés,

O flujo X (U coh + 00 normal)a
donde o, €sta relacionado a la cohesion de la interfase,
y « esta relacionado a la geometria de los granos.

m Este criterio ha sido recientemente extendido a los
nanocristales. Asociando o norma CON la presion.
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Materiales granulares

m Con argumentos de escala presentados por Van
Swygenhoven y Caro se puede escribir la dependencia de
la tasa de deformacion del tamano del grano d y el flujo de
estrés del deslizamiento como:

oges = (00 + aP)(1 +d/d)
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Dislocacién- plasticidad inducida por choque

m Generalmente se asume que, como en el modelo de
Steinberg-Guinan, que adicionado al efecto Hall-Pech se
obtiene:

opis = CG(P)(d/dy)~%®,

con
G(P) = Go + 3P
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Dislocacién- plasticidad inducida por choque

m El flujo de estrés efectivo para un nanocristal puede ser
tomado como el minimo de opjs Y 0gas, aunque un
modelo mas realista podria incluir una mezcla de ambos
cuando op;g S€ aproxima a oggs. A cualquier presion, a
medida que el tamano del grano decrece, el material se
endurece de acuerdo al efecto Hall-Petch, hasta el punto
donde O0GBS= O Dijs|-
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Onda de Choque

m Al aplicar la ondas de choque a una supercicie del
sistema, el piston, es llevado dentro a través del eje z a
una velocidad constante Up, llevando a una onda de
choque con velocidad Us.

m El estrés volumétrico e es constante detras de la onda de

choque, es decir:
_ U de _
T (dt - 0)
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Onda de Choque

m La “presion’de choque es también constante detras del
frente de la onda y esta dado por:

Ozz = pOUpU&

donde pg es la densidad del material prechoqueado.

m Con up en el rango de 0,1 a 3 Km/s, la presiéon de choque
para el cobre esta en el rango desde 5 a 230 GPa.
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Onda de Choque

m Identifican dureza y flujo de estrés con el strés de von
Mises, oy, atras del frente de choque, donde

U%/M = 075[(Uxx - Uyy)z + (Uyy - Uzz)z + (Uzz — Uxx)z]
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Simulaciones

m Simulaciones de choque a larga escala MD en muestras
de cobre nanocristalinos con alrededor de 400 millones de
atomos.

m Escalas de tiempo y longitud similares a experimentos de
choque por laser.

m El principal resultado de este trabajo, el flujo de estrés
como funcion del tamano del grano y la presion, es
mostrado en la siguiente figura:
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m Ademas de las simulaciones mostradas arriba, se
realizaron experimentos para entender el comportamiento
de los metales nanocristalinos bajo condiciones extremas.

m Debido a las dificultades experimentales, es muy dificil de
medir directamente la dinamica del proceso.

m La siguiente figura muestra una imagen de microscopia
electronica TEM (una vista plana) de niquel nanocristalino
después de aplicar ondas de choque a 40 GPa, donde
existe clara evidencia de la actividad de la dislocacion que
ocurre dentro de los granos.
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Gracias.
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