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Resumen

Palabras clave

En este trabajo se presentan los Gltimos avances efectuados en la descripcién de la dindmi-
ca de un colectivo de dislocaciones de densidad realista (similar a la encontrada en la de-
formacién pléstica de monocristales: p = 10'> m?). La descripcién se ha efectuado median-
te simulacién por ordenador en un contexto bidimensional. Se hara especial énfasis en las
aproximaciones efectuadas y en los logros obtenidos.
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Recent advances on mesoscopic simulation of dislocation dynamics

Abstract

Keywords

Recent advances in the description of dislocation dynamics are presented.  Systems
considered have realistic dislocation densities (i.e. densities close to those measured during
the plastic deformation of single crystals: p = 10'? m'%J. The description is made through
computer simulations in a bidimensional frame. Special emphasis will be made concerning
the simplifications adopted, as well as the achievements.

Dislocation dynamics Simulation. Bidimensional.

1. INTRODUCCION

Las dislocaciones constituyen las unidades elemen-
tales de deformacién pldstica en monocristales. El
conocimiento de su dindmica permite explicar
gran parte de los fenémenos encontrados en la
plasticidad de los sélidos cristalinos. Aunque las le-
yes que rigen el comportamiento individual de las
dislocaciones son bien conocidas, dista mucho atn
de entenderse el comportamiento colectivo de un
ntmero muy alto de estas entidades. En particular,
las condiciones que dan lugar a fenémenos de or-
ganizacién interna de la microestructura de dislo-
caciones estan aun por dilucidar.

Aunque se ha hecho mucho trabajo teérico!!l
(especialmente via la simulacién tridimensional de
la dindmica de las dislocaciones), los modelos de
simulacién por ordenador actuales adolecen de dos
limitaciones esenciales:

— Deben restringirse a deformaciones pldsticas in-
feriores al 1 %, tipicamente. Esto se debe al

fuerte incremento del tiempo de computacién
con el nimero de dislocaciones.

Las condiciones de contorno no son introduci-
das de forma rigurosa, y este hecho suele estar
en el origen de efectos espireos. Las simulacio-
nes de la dindmica de dislocaciones en un marco
bidimensional permiten superar estas dos limita-
ciones. Pese a que el uso de un sistema bidimen-
sional para describir la dindmica de estas entida-
des pueda parecer una aproximacién muy
grosera, es posible obtener resultados fisicamen-
te significativos mediante la adecuada modeliza-
cién de los mecanismos microscépicos puestos
en juego. En concreto, tales mecanismos seran
modelados de tal forma que den lugar a la res-
puesta macroscépica prevista en un verdadero
sistema tridimensional. Hasta hace poco tiem-
po, este tltimo paso era imposible de ser llevado
a la practica. En la actualidad, el desarrollo de
los métodos de simulacién a escala mesoscdpica
permite realizarlo, y en este trabajo se pondran
de relieve los modelos originales introducidos.
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2. PROCEDIMIENTO DE CALCULO

Se considera un sistema en forma de cubo que
contiene un nimero dado de dislocaciones rectas
alineadas con una de las aristas del cubo. El plano
de la simulacién es perpendicular a éstas, y contie-
ne a los vectores de Burgers de las dislocaciones.
Dos tipos diferentes de vectores de Burgers son
considerados, correspondiendo ambos a los dos sis-
temas de deslizamiento permitidos.

Los efectos inerciales son despreciados, y por
ende, la velocidad de una dislocacién cualquiera
(vi(t)), es proporcional a la resultante de fuerzas
aplicada sobre ella en dicho instante:

ob+ 3 f,
7l (1)

V; (t)= B

donde la fuerza sobre una dislocacién cualquiera es
la resultante de la fuerza externa aplicada al solido
(ob) mas la suma de las fuerzas de interaccién con
las restantes dislocaciones ( Y, fij I ) v B es el coefi-
j

ciente de fricccién de la red (debido a la interac-
cién de las dislocaciones con los fonones del cris-
tal?. El desplazamiento de una dislocacién cuales-
quiera se realiza mediante el conocido algoritmo
de Euler de primer grado. Para mds detalles, ver®),
La parte sustancialmente original en la descripcién
de la dindmica de las dislocaciones se encuentra
en la modelizacién de los fenémenos de corto al-
cance ligados a la estructura del corazén de las dis-
locaciones, esto es: la formacién de uniones rigi-
das, fenémenos de aniquilacién mutua y emisién
realizada por las fuentes de Frank-Read. Describi-
remos brevemente estos eventos:

— La formacién de uniones rigidas es esencial en
cualquier modelo realista de deformacién plas-
tica de cristales fcc. Estas uniones forman dime-
ros. El dimero estd compuesto por dos disloca-
ciones de sistemas de deslizamiento diferentes
separadas una distancia inferior a un cierto va-
lor critico (400 b en nuestro caso). Esta longi-
tud es un pardmetro ajustable del modelo.

— Tales uniones han sido reproducidas mediante
la formacién de dimeros inméviles en el siste-
ma siempre y cuando se cumpla:

— El criterio de Frank: El cuadrado del médulo de
la suma de los vectores de Burgers es menor que
la suma de los cuadrados de los médulos de los
vectores por separado. Este criterio viene a asegu-
rarnos que la unién es energéticamente estable.
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— La fuerza externa que actda sobre el dimero es
inferior a un cierto valor umbral (tensién de
destruccién de uniones). Esta tensién es pro-
porcional a la rafz cuadrada de la densidad de
dislocaciones presente en un cierto instante t.
Esta ley reproduce el hecho de que las uniones
se destruyen mediante el proceso de « unzip-
ping », o ruptura de la unién por separacién de
los segmentos componentes. La fuerza de ruptu-
ra es inversamente proporcional a la longitud
de los segmentos componentes, y dicha longi-
tud escala con la distancia media entre disloca-
ciones.

— La aniquilacién de una pareja de dislocaciones
se hace siempre que dos dislocaciones del mis-
mo sistema de deslizamiento se encuentran a
una distancia tal que la fuerza de atraccién en-
tre ellas es del orden del limite eléstico tedrico
de monocristales (l/30). Dicha distancia es del

orden de 10 b.

Con respecto a la emisién de nuevas disloca-
ciones, se considera inicialmente un cierto nimero
de fuentes de Frank-Read identificadas con ciertas
coordenadas del plano de la simulacién. Se intro-
ducen nuevas dislocaciones en el sistema siempre
que se cumplen dos condiciones:

— La fuerza que actda localmente sobre una fuen-
te dada es superior a un valor umbral, conocido
como la tensién de Frank-Read.

— Se permite la emisién de nuevas dislocaciones
siempre que el tiempo transcurrido desde la
tltima emisién sea superior al tiempo critico
de emisién de un bucle de Frank-Read. Dicho
tiempo critico ha sido determinado mediante
célculo tedrico y verificado mediante simula-
cién tridimensional del proceso de emision de
un bucle de Frank-Read, mediante el modelo
« edge-screw » desarrollado por. Kubin vy

Devincrel!l.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

Tal como se comenté anteriormente, la determina-
cién del tiempo critico de emisién de un bucle de
Frank-Read es un logro original de este trabajo. Di-
cho pardmetro es crucial, porque define de forma
rigurosa la cinética de multiplicacién de las dislo-
caciones. La ley encontrada (Fig. 1) ha sido expli-
cada mediante un sencillo modelo tedrico; segtin el
cual el tiempo de nucleacién depende de la tension
externa conforme a la ecuacién siguiente:
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Figura 1. Tiempo de nucleacién versus la tensién externa
aplicada, donde 1 es la tensién de Frank-Read , 7 es la
tensién resuelta aplicada, At es el tiempo de nucleacién, to
es una escala caracteristica de tiempos, definida como el
cociente entre el coeficiente de friccion de la red (B) y el
modulo de cizalladura (u). La curva continua es el resultado
del cdleulo teérico, mientras que los puntos corresponden a
los resultados de simulacién.

Figure 1. Nucleation time versus the applied stress (t), where
Tk is the Frank-Read stress, At is the nucleation time, ty is
a time scale given by the ratio between the friction lattice
coefficient (B) and the shear modulus (). The continuous
plot corresponds to equation (2), whereas the points
correspond to simulation outputs for different Frank-Read
sources with different lengths.

At = O‘SZ“B Ln| —% (2)
TFR T—TFr

donde T es la tensién externa aplicada, Tgg es la
tensién de Frank-Read, y B es el coeficiente de
friccion de la red.

Dicha ley puede deducirse analiticamente del
siguiente modo:

La ecuacién de movimiento del bucle de
Frank-Read que se emite es:

2
5o M _pdx (3)
R dt

Donde R es el radio de curvatura del bucle que se
emite, x es el desplazamiento medio experimenta-
do por cada uno de los puntos del segmento que se
curva, y b es el vector de Burgers del bucle emiti-
do.

Esta ecuacién es dificil de resolver, porque no
se conoce la relacién entre el radio de curvatura y
el desplazamiento medio del bucle. Una primera
estimacion puede hacerse si suponemos que, en to-
do momento, el bucle es circular. Esta aproxima-
cién es razonablemente vilida siempre que x no
supere el valor de L/4, siendo L la longitud de la

Rev. Metal. Madrid 37 (2001)

(c) Consejo Superior de Investigaciones Cientificas
Licencia Creative Commons 3.0 Espafia (by-nc)

fuente. En ese caso, es facil mostrar que hay una
relacién lineal entre 1/R y x.
Mediante cdlculos elementales de trigonomet-
ria, se infiere que:
2 2
x=Rl1-1-= |= & (4)
4R 8R

Con lo que, sustituyendo en (2) se obtiene una
ecuacién diferencial de primer orden ; que inte-
grada nos da:

L/4 2
At = _[ Bdx - BLZLn 1‘2 . (5)
0 g 8ub . 8ub r— Lo
I L
Tomando la tensién de Frank-Read como:
ub
=2 6
TFR L ( )

Se obtiene directamente la ecuacion (2).

Nétese que esta ley es reproducida de forma
bastante aceptable por los resultados de simulacién
por ordenador; excepto para tensiones muy proxi-
mas al valor critico de Frank-Read. En dicho caso,
el tiempo de emisién tiende a infinito (la veloci-
dad del bucle de Frank-Read tiende a cero). Para
velocidades extremadamente pequefias, los resulta-
dos de simulacién dejan de ser validos.

Utilizando este modelo de simulacién, hemos
podido determinar la dependencia de la tensién de
limite eldstico con el tamafo del sistema; esto es,
hemos podido reproducir de forma cuantitativa el
efecto de talla asociado al tamafio de la muestra.
La figura 2 muestra la dependencia de la tensién
de limite eldstico en funcién de la talla del siste-
ma, dependiendo asimismo de las condiciones de
contorno aplicadas al sélido.

La dependencia obtenida en el caso de condi-
ciones de contorno periédicas es fcil de interpre-
tar: no hay dependencia con la talla del sistema,
excepto para sistemas cuya talla sea inferior a
4 um. En este dltimo caso, el descenso en la ten-
sién de limite eldstico se explica teniendo en
cuenta que las condiciones de contorno periédicas
dan lugar a una tasa de eliminacién mutua mds
elevada de la esperada.

Mucho més interés presenta la dependencia
de la tensién de limite eldstico con la talla del sis-
tema en el caso en el que las superficies externas
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TENSION DE LIMITE ELASTICO (10*y)
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Figura 2. Tensién de limite elastico en funcién de la talla del
sistema. Los tridngulos blancos corresponden a un sistema
en el que las condiciones de contorno corresponden a una
superficie externa libre de tensiones. Los friéngulos negros
corresponden al caso en el que aplican condiciones de
conforno periédicas. Todas las experiencias se hacen a
velocidad de deformacion unitaria constante de 1 s, y

todas las tensiones estén medidas a una deformacién total

del 0.2 %.

Figure 2. Yield stress as a function of the system size. The
white triangles corresponds to free surface stress boundary
conditions. The black ones refer to the case of periodic
boundary conditions (Born-Von Karman conditions). All tests
are made fo a typical strain rate of 1 s, and all tests were
made up to a final deformation of 0.2 %.

del sélido no estdn sometidas a tensién alguna. En
este caso, la tensién de limite eldstico se incre-
menta para dimensiones inferiores a las 8 um. Esto
puede explicarse si se tiene en cuenta que en dicha
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circunstancia la relacién superficie a volumen no
es despreciable en absoluto. La tasa de dislocacio-
nes eliminadas en la superficie es muy importante,
y por consiguiente es necesario aplicar tensiones
més elevadas para “excitar “ las fuentes de Frank-
Read y la velocidad de deformacién unitaria pueda
mantenerse inalterada.

Para tallas inferiores a las 4 wm, la tasa de eli-
minacién de dislocaciones en las superficies com-
pensa exactamente la tasa de creacién; y dado que
la talla del sistema decrece, la velocidad media de
las dislocaciones necesaria para dar lugar a la velo-
cidad de deformacién unitaria requerida es cada
vez menor.
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