Defectos en estructuras cristalinas:
Estructuras que rompen lainvarianciatraslacional del solido cristalino:
Clasificacion segun su dimension:
Puntuales. Vacantes, |mpurezas, Intersticios.
Energia de formacion.
Difusion.
Lineales: Dislocaciones. Tipos. Interacciones. Formacion.

Superficiales. Paredes de grano, la superficie del cristal !!

Influenciaen: Propiedades Mecanicas, Térmicas, Electromagnéticas, etc....
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vacancy

Defectos puntuales. 5000 (é/o 50000
, . i ONORON® ORONONORONO
Sea E, la energia necesaria para sacar un atomo D000 Y0OOOOOO
Qoo a1t cetominedo St bayaunasmmnie, 0 0 000000800
gue en un determin : | -
88888-8888\88

P(E) U exp (-E,/k;T) (Boltzman) 'K

interstitial substitutional impurity

= exp(-E, /kgT)

Si tenemos N atomos el nimero de vacantes en equilibrio n es

Sin<<N, nIN= exp(-E,/kgT).

40 T

Melts

Pe E, =1eV, T=1000K

nN=el2=105.




Energia de un defecto puntual (E):

Punto de vista elastico: un defecto o unaimpureza produce una deformacion en el
cristal o que supone un incremento de la energia elastica. La deformacion se calculaa
partir de la ecuacion de equilibrio:

(A + OO R) +uO*R=0.

Considerando un defecto con simetria esféricac R= u,(r) r y con las condiciones de
contorno u.(a) = 0y u,(e0)= 0 se encuentra (problemas):

_4nYd‘a

E, .=
elastica 1+0_




Difusion: ¢Como se mueven los defectos e impurezas en un cristal ?
(o cualquier otro objeto aleatoriamente). ——
/ .

Caminata aleatoria (“ Random walk”): O ®© 0000 O
Tomemos la probabilidad de saltar aun lado o aotro es V4.

¢cudl eslaprobabilidad de que en N saltos (o tiempo t= Nt donde " =1/1) haya
avanzado msitioso x = ma ?

P(m,N) = B} . Distribucion Binomial.

Esta probabilidad es simétrica P(m,N) = P(-m,N) luego <x> =0, sin embargo
<x2> =2a?N =2(a?l)t.

Si definimos el coeficiente de difusion 2D como |la constante de proporcionalidad

D=(ail)



Ecuacion de difusion (1) : Ecuacién maestra.

P(n,t) = probabilidad de que el
sitio n tenga una particulaen el

—Z[anP(n 1) -T,P(nt)] tempot

= probabilidad de salto den
an’'o (n° de saltos)/tiempo

aP(n t)

Sea la concentracion particulas c(x,t ) O P(n,t). Entonces, la ecuacion maestra queda:

aC(a):’t) -7 l I+1C(X t) r| | 1C(X t) + r|+1|C(X+ a t) + r| 1|C(X a t)
oc d°c 52 .
Ahora c(xxa,t) =c(xt) a_a+ Y—a *... Y sustituyendo queda
X X

ac_l_zac 0°c

— __=D— Ecuacion de difusion.

E oXx* oX*




Ecuacion de difusion (I1): 1acorriente de particul as es proporcional al
gradiente de concentracion (12 ley de Fick).

Se on el niUmero de particulas que atraviesan una superficie que separalos puntos
de concentracion c(x+a) y ¢(x). El nimero de particulas que atraviesa en un tiempo

ot es: 5
on/a =-T ot [c(x+a) - ¢(X)] y sustituyendo queda

—

—-DLlIc

En 3 dimensiones I

Como se conserva € numero de particulas se cumple la ecuacion de continuidad:

@ = —[] j y tomando |a divergencia de la 12 Ley de Fick
ot

dc __ 0°C

— 28 ey de Fick o Ecuacion de difusion

. ox




dc Dazc

Solucion de la ecuacion de Difusion (en dimension 1) : P
t X

Tomemos la transformada de Fourier de c(x,t): c(k,t) = I c(x,t)e"™dx.

Quesustitiidoda  9C(K,1) _ ~Dk?E(k,t) Ccuyasoluciones c(k,t) = Coe_Dk2t
ot ’

donde tomamos como condicion inicia ¢(x,0) = d(x) i.e. todas las particul as estan en €l

plano x= 0 en €l instante inicial. Luego ¢, = 1. Tomando latransformacion inversa

obtenemos:

17 ~Dk2t jkx 1 -x*/(4Dt)
X - — k - . -z .
c(x,t) - _‘[,e e™d > 1Dt € Distribucion Gaussiana.

(x) = +fo(x)dx =0

<x2> = inZP(x)dx = 2Dt

{ >




¢Cuanto vale la constante de difusion D?

El nUmero de saltos por unidad de tiempo

[ depende de latemperatura.
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Host
crystal

Cu
Cu
Ag
Ag
Ag
Ag
Na
U

Ley de Kramers

D=ra*=D, "'
0

D, E Host Dy
Atom em’s ! eV crystal Atom em®s !
Cu 0.20 2.04 Si Al 8.0
Zn 0.34 1.98 Si Ga 3.6
Ag 0.40 1.91 Si In 16.0
Cu 1.2 2.00 Si As 0.32
Au 0.26 1.98 Si Sb 5.6
Pb 0.22 1.65 Si Li 2 % 1072
Na 0.24 0.45 Si Au 1x 1073
U 2 x 1073 1.20 Ge Ge 10.0

3.47
3.51
3.90
3.56
3.94
0.66
1.13
3.1
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“Arrhenius plot”



Deformacion plastica: A partir de un cierto punto (punto de fluencia“yield”) la
deformacion no esreversible.

a
permanent deformation
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L a deformacion permanente (plastica) es consecuencia del deslizamiento de unos
planos atomicos sobre otros. ¢qué fuerza tedrica debemos aplicar para conseguirlo?.

g,, = M(x/d) y extrapolando alazonano linea o,, = p(a/2md) sin (2rx/a). El valor
maximo de esta tension es o= p(a/2rd) = p/10.

Shear modulus G, Elastic limit o, —
in dyn/cm? in dyn/cm? Glo, (G = u)

Sn, single crystal 1.9 x 10" 1.3 x 107 15,000

Ag, single ecrystal 2.8 x 10" 6 X 10° 45,000

Al, single crystal 2.5 x 10! 4 x 10° 60,000 . .-, .
Al, pure, polycrystal 2.5 x 10" 2.6 x 10° 900 L a predl CCI On funCI Ona e FATA L .
Al, commercial drawn ~2.5 x 101 9.9 x 10° 250

Duralumin ~2.5 x 10% 3.6 x 10° 70

Fe, soft, polycrystal 7.7 % 10" 1.5 x 10° 500

Heat-treated carbon steel ~8 x 10! 6.5 x 10° 120

Nickel-chrome steel ~8 x 10! 1.2 x 10% 65

After Mott.



Dislocaciones: fdtaunalinea completa de atomos.

F1G.4.18. Etch pits on the surface of aluminium show where the dislocations terminate. y j . o " ) . .

: : . 4.19. t ent crystal of silver bromide.
Note that some etch pits are square while others are hexagonal. These probably [Fh[/& 4nilzc::igzcoxrgtge7r15jilisll;;]ce?lo: netwgrk m? l:fnfsp:; 5 “3' Mitchell
correspond to dislocations of differing Burgers” vectors. (Magnification >210.) g t ato by courtesy of Professor J. W. Mitchell.)
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Tipos de Dislocaciones: arista (edge) o helicoidal (screw).




Vector de Burgersb:

Cristal perfecto Didlocacion arista Didlocacion helicoidal
- 0 O O O O 5 IS o T 6 i 0 i e
oS 0 0 s o
O
§ <‘3 O 0O ¢ O o) \
$ o o ¢ o o J
g S—-o0—& O Start q )
0% O O O~ o ~ e
Start and finish Finish
b Olineadeladisocacion. b || lineadeladislocacion.

Serealizaun circuito cerrado en torno alalineade la dislocacion. El vector de
Burgersindica & desplazamiento que produce la dislocacion.

Ladefinicion en la descripcion continua es:

b= foR= f%dx +OR gy +g—5dzE



Teoria elastica de dislocaciones. Como en el caso de defectos puntuales una
dislocacion causa una gran deformacion y un campo de tensiones en €l cristal.

Solucidn otra vez de la ecuacion de Navier con la condicion del vector de Burgers (b).
Didocacion helicoidal: en coordenadas cilindricasR(r, 8,z) = u.r +u; 6+ u,z

El desplazamiento lleva solo ladireccion z'y es funcion solo del angulo 6. Luego

u =0, u, =0,u, = bO/2n

Esta solucion cumple O.R=0y [12R =0 (compruébalo ) y por tanto la ecuacion de
equilibrio.

En coordenadas cartesianas: u=u, =0,v=u,=0, w =u, =(b/2m) arctg (y/x)

z

luego €l tensor de deformacion es: €, = 0, eyy O, e,=0,6,=0 y

b vy b X

e, =-— e, =
2oo2mxe+yt Y 2mxt+yt




Y € tensor de esfuerzos es

30 0 -y

~ ub

o= 110 O x
2 2+2
TEYIRY x o

LTI

Calculemos la energia de ladislocacion (por unidad de longitud):

L adensidad de energia es

):ub2 1 _ b’

U=ule +€e
M(ZX 8m x°+y* 8w’

7y

E integrando al volumen del cristal

— Fmax :lez — :lez max
E, = L-[rmm 87T2r22nrdr = log -

Siendo L lalongitud de la dislocacion. Las distancias son: r,, = radio interno de la
dislocaciony r,.., = tamario del cristal. Y por tanto la energia queda:

b R
Eelast. / L = ’L:I-T[ IOQ%E (+ Enucleo)




Para una dislocacion de arista: 1a solucion es mas complicada (v = Poisson).

ub  y(3x*+ y?)

2r(1—v) (x2+y?)?° ub  x(x*—y?
’ G, ¥)= il iR
- 23T(] - V) (X“ + )_:-'—)u

Oyx (.xs y) =

ub y(x? —y2)

Oyy(x, y) = : \
%Y. 2n (1 —v) (x%2 + y2)2

= : In —.
X 4?1'(] — l)) ro

L 221(1 —v)

Egrain b b fR dx ub? R
Ly

Energia de interaccion entre dos dislocaciones (helicoidales) a distancia d:

_ Hbb, R
Einteraccién - T IOQE&Q

Fuerza entre dos dislocaciones (helicoidales) a distancia d:

F/L=HR
2ml



Fuerza sobre una dislocacion por un campo de tensiones (Formula de Peach-K oehler):

dF = (&b Jx Zal
Donde { marcaladireccion de la dislocacion.

Comprobemos como da €l resultado anterior para 2 dislocaciones paralelas helicoidales.
L os vectores de Burgers son b,= (0,0,b,) y b,= (0,0,b,) y ladireccion { =(0,0,1).

10 0 -ymo[ . [+ Y[
5@:2mgﬁ 2)@o 0 xmﬁipzégfzﬂ?(@
Y Ty X 0 b Y 10 [

~ . 7__ HMbb, (- qu
@0)xC =5 r O] v [(@B) <] =5



Teoria atomistica (Peierls) : Modelo de Frenkel-K ontorova.

Segun la aproximacion elasticaalas dislocaciones o, = 0 i.e. Cualquier fuerzafinita
mueve la dislocacion. Sin embargo, esfacil ver que es necesario aplicar unafuerza
distinta de cero s €l solido no es un continuo. Veamoslo en 1d.

Cristal perfecto

Dislocacion positiva

Dislocacion negativa

Lafuerza para mover unadislocacion se denomina de Pelerls-Nabarro.



Formacion de dislocaciones:

L as dislocaciones se forman en €l proceso de cristalizacion. La densidad de dislocaciones
puede variar entre 102 y 10+12 dislc/cm?. Pero se deben multiplicar en el proceso de
deformacion.

Una dislocacion solo puede terminar en la superficie, en otra dislocacion o en un vacante o
impureza. La didocaciones quedan ancladas (“pinning”) por los campos de tensiones que
crean las vacantes.

Un mecanismo de formacion de did ocaciones son las fuentes de Frank-Read

R




Dislocaciones y crecimiento cristalino:

Cuando una dislocacion helicoidal termina en una superficie se convierte en un punto
de nucleacion para el crecimiento del cristal. Burton, Cabreray Frank propusieron en
1956 un mecanismo parecido al de las fuentes de Frank-Read.

7

(b)




Dislocaciones y Propiedades Mecanicas.
L as dislocaciones controlan la region plastica. ¢Como endurecer un material?.
1) Disminuyendo el nUmero de defectos mediante recocidos.

Plastic‘
deformation A

2) Llevandolo hastala zonapléstica il ¥
11 H 1] 7 - 5 Yie]d '
(“work hardening”). En la zona pléastica se point :’
crean un gran numero de dislocaciones. Elastic _|
deformation |

4
1

Strain

3) Impidiendo que se puedan mover,
creando puntos de anclge. Las
Impurezas crean un campo de tensiones
gue gerce unafuerza de anclaje sobre
|as dislocaciones.




Curvas tipicas Tension-Deformacion (en metales):

Stress

13 etgpa. deslizamiento facil. Se forman muchas dislocacionesy se deforma
facilmente.

22 etapa: endurecimiento. Las dislocaciones forman redes que en las que unas se
anclan aotras.

3 etapa: latension es suficientemente grande para superar 1os anclajes.



Defectos superficiales:

Defectos de apilamiento: en estructuras compactas fcc (ABCABC...) hcp (ABAB...))
se producen fallos en las secuencias p.e. ABCABCBABC..

Fronteras de grano: en policristales, separan zona cristalinas con distinta orientacion.
L as de angulo pequefio se pueden ver como redes de dislocaciones.




Superficies Cristalinas: lasuperficie libre no tiene la misma estructura que
dentro del sdlido. Al cambio de estructura se |lama reconstruccion.

L Jo JoI Jof 6]
ol JoI lof le] 10
828282828 Superficie (100) de un cristal FCC. Los puntos
L JoI JoI JoI JOof blancos estan por debajo de los puntos negros.

ol JoI JoI JoI Jo -
0 060000 Reconstruccion v2xv2.

o] Jeo] lel Jel e
L Jol Jol JoJ 10]

Terrazas.




Fractura:

Fragil: se produce a final delazona eléastica
Ductil: se produce a final de la deformacion pléastica

Fragil: se produce por la propagacion de pequenas “grietas’ que se ya estan dentro
del cristal. Laformay las condiciones parala propagacion no son conocidas.

Criterio de Griffiths: determina el tamano critico paraque una“grieta’ se
propaguey rompacel cristal.




¢como se propaga €l frente de la fractura?

Experimento.

VELOCITY (m/s)

Simulacion




