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RESUMEN:

Se resumen los métodos de funcidon de Green y de simulacién
por computadora para el cdlculo de la estructura de defectos en re-
des discretas. Se discuten las ventajas y limitaciones de cada
método. Se calcula la ronfiguracidén de vacancias e intersticiales
en redes hexagonales compactas, con espcecial énfasis en la simetria
del defecto. Utilizando ¢l método de funcidn de Grecn se calcula
¢l desplazamiento de los vecinos ccrcahos 4 una impureza en un si-

tio octaedral de la red cibica centrada en el cucrpo.

ABSTRACT:

The lattice static Green function method and the computer
simulation tcchnique are reviewed for calculating defects induced
lattice distortion. Both methods are critically compared. The
confi guration of vacancies and interstitials in hexagonal close pac-
ked metals is calculated with emphasis in the lattice induced

defcct symmetry. Also the atomic displacements of the near neigh-
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bour atoms to an octahedral interstitial in a bcc crystal are

calculated within the Green function method.
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1) Introduccidn

Los defectos cristalinos, o sea el apartamiento en la
periodicidad de la red en una zona delimitada, determinan gran par-
te de las propiedades tecnoldgicamente relevantes de un metal.
Clasicamente se han cstudiado estos defectos en la aproximacion
del continuo elastico, considerandolcs como una inclusidén con coe-
ficientes eldsticos diferentes a los de la matriz (1) o como una
falla topoldgica del continuo, v.g. las dislocaciones. sta a-
proximacidn reproduce (2) fundamentalmente el campo de largo al-
cance pero surge -la contradiccién que no solo no reproduce el cam-
po ¢n zonas de gran distorsién, nidcleo del defecto, sino que ade-
mas las propiedades de largo alcance estian determinadas por 1la
configuracidn de este nGcleo. O sea si bien una vacancia o un
intersticial pucde aproximarse a largo alcance como una inclusidn,
las constantes cldsticas asociadas a esta inclusién se hallan de -
tecrminadas por la distorsidn en las cercanfas del sitio vacante o]
el atomo extra. Por otro lado, el defecto posec una anisotropia
intrinseca determinada esencialmente por la simetria del sitio
que ocupa en la red, aGn cuando csta simetria puede reducirse por
la distorsidn asociada. Solo en una aproximacién discreta estas
caracteristicas son debidamente consideradas.

El propdsito del presente trabajo es presentar una revisidn

de las técnicas de cdlculo de la configuracién de defectos en una
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red cristalina destacando las ventajas y limitaciones de estas téc-
nicas. Se prescntan ademas ejemplos en redes hexagonales y cGbicas.

2) Técnicas de cdlculo de la configuracidn de defectos cris-

talinos.

2.1) Funcién de Green.

Kan zaki ~ (3) en 1957 fué el primero en desarrollar esta téc-
nica para cl cdlculo de la configuracién de vacancias. Recientcmen-
tc Tewary ha realizado un trabajo de revisidn (4). La técnica de
cdlculo también llamada de cstdtica de la red resulta de realizar
idénticas aproximaciones que para cédlculos de dinamica de redes, pe-
ro en ¢l limite de frecuencia cero. Se supone que al introducir
un aglomerado de defectos cn la red la encreia del conjunto red-aglo-

merado puedec escribirse como (5)

tC?
—
tedey

)R LEY o) ¢ 12 §(0) @ (n,w) o)

-

¢:¢c+v+ 1/2

(1)

donde v son los desplazamientos atémicos, siendo‘g dtomos de la red
y M decfectos, ¢o es la energid de la red perfecta y V aquella acumu-
lada en los vinculos entre la red y el defecto. Las matrices g’ son
las constantes de fuerzo quc vinculan los desplazamientos entre s{.

Minimizando (1) frente a losdesplazamientos se obtienen estos como (5):
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g (B = G (00 r (1) (2 a)
uln) = & (n,n) r(n) 2 b)
donde %(g'g') = Q-'({'g'> y

(276a)) = - (or8u,(8/a)y, /00, (2/in) 8/ 30, Mn))] \' (11-01)

Para un efecto individual o un aglomerado en el cual la 1nteracc1on
directa entre defectos puede suponerse nula la matriz G (, \

es singular y la ecuacidn (2b) se reduce a

= 0 ¥ n ( 3)

o

n)

La matriz (Q,EW coincide con la funcién de Green de la red perfe-
ta. En la aproximacidn arriba desarrollada esta matriz se calcula
solo una vez por red a estudiar, pues la simetria del defecto solo
varia las fuerzas F. 0 sea que el defecto se halla definido por
un campo de fuerzas aplicadas sobre un sub-espacio de los atomos de
la red que lo contiene. En la aproximacidn del continuo de conside-
rar las distancias interatémicas mucho mas pequefas que las distan-
clas caracteristicas (2a) puede desarrolllarse en serie de Taylor al-

rededor del origen, donde se supone ubicado el centro de simetria del

defecto, y resulta:

Q)= G AL R« Gy (L0)5 4 F () ()
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Utilizando (3) el primer término resulta nulo, se demuestra entonces
que cn el limite de ondas largas el defecto se halla definido por el
tensor
Ge L Ry U €5
Yy T Lo )

Este tensor depende solo del campo de fuerzas que simulan al defecto
y la simetria de la red.

2.2) CGeneracidén de la funcidn de Green de la red perfecta.

La funcidn de Green necesaria a fin de calcular la distor-
sidén generada por elﬂdefecto, ecuaciones (2) y (4),se construye en
general a partir del espectro de dispersidn fondénica en la red per-
fecta. Esto implica que en el limite de ondas largas -q # 0 en el
espacio reciproco-debe coincidir con la funcidén de Green eldstica
dado que la rama aclistica del espacio fondnico en el limite q-» O
se halle determinada por las constantes eldsticas del material.
En general en la literatura se ajusta el espectro de dispersidn por
una matriz de constantes de fuerza deducida empirica o tedricamente
y la funcidn de Green puede obtenerse a través de una inversidn so-
bre un nimero finito de puntos de la primera zona de Brillouin del
material (4,6). Esta también puede obtenerse en forma directa de
la curva de dispersidn en la forma propuesta por Bullough y Tewary
(7). Por otro lado Schober et al. (8) criticaron estas aproxima-

ciones en el sentido que al efectuarse una suma sobre un discreto
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de puntos en el espacio reciproco 1la convergencia al limite elastico
no es alcanzada. En un articulo anterior (9) hemos sin embargo pro-
bado que esta critica no es vialida para la funcién de Green reducida
en el subespacio de defectos de alta simetria. Una aproximacidn
lterativa a las anteriores que presenta ademds 1la ventaja de la sen-
cillez de cdlculo es la semidiscreta. Esta se presenta en el pré-
ximo parrafo y se basa en un conocimiento de la funcién de Green e-
lastica del material.
Si se supone la validez de la funcién de Green elastica pa-

ra atomos ubicados mas alld de una cierta distancia R del origen

0 de aplicacién a una fuerza de 1la red, o sea en una regién que
llamaremos II donde | 0-Q1 > &1 desplazamiento de los 4tomos

ubicados en ella resulta

J(P) = e® (£.9) Flo)

-~ ~
-

La funcidn de Green de aquellos Atomos que se hallan a una distancia
inferior a R puede calcularse suponiendo conocida la matriz de cons-
tante de fuerzas (nula fuera de una cierta distancia /' de interac-
cidn). Si se aplica una fuerza unitaria en el origen en la direc-
cion j los adtomos de la regidn I ( }g-—gl £ nr )

se desplazan, dentro de la aproximacién armdnica, en

ol - L3, (0) - (), (L0) 14,,)
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Donde los subindices I y II implican interaccién entre los Atomos de

estas regiones. Por definicidn
1 )3
Gy (,0) = w ()

Debido a la suposicidén de que el alcance de la interaccién
es finito el cdlculo de la expresidn (7) implica la inversidén de ma-
trices finitas, manejables numéricamente. Esta aproximacidn para
el cadlculo de la funcidén de Green semidiscreta es particularmente
conveniente para el caso de redes hexagonales donde la funcién de
Green eldstica es resoluble analiticamente.

2.3) Técnica de simulacidn por computadora.

Esta técnica se basa, al igual que la anterior, en suponer
la red vinculada por un potencial de interaccidn de un alcance rela-
tivamente corto. Se simula una regidn de la red, donde se ubicari
al defecto, a través de las coordenadas atdémicas. E1 defecto se su-
pone que interactia con la red a través de un potencial también de
alcance corto. Esta regidén del cristal -llamada en general regibn
I- es rodeada, como condicidén de contorno, por otra donde los atomos
se suponen se desplazan armdénicamente -regidn II- de acuerdo al de-
fecto a simular. La posicidn de los dtomos de I se relaja numérica-
mente minimizando la energia del conjunto.

La técnica de simulacidén se comenzd a usar en el afio 1965

para calcular la estructura del nficleo de dislocaciones (10, 11).
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La limitacién inicial estaba dada por la técnica numérica de relaja-
miento de la energia y las limitaciones de computacidén. Estas difi-
cultades se hallan actualmente superadas, el programa numérico utili-
zado por nosotros fué desarrollado por Norgett et al (12) y se basa
la minimizacién en el método muy eficiente, desde el punto de vista
tiempo de computacidn, de los gradientes conjugados (13). La princi-
pal limitacidén de los resultados obtenidos a través de esta técnica,
comiin también a la de funcidn de Green, consiste en la validez de 1los
potenciales interatdmicos utilizados, tema que trataremos en la si-
guiente seccion.

2.4) Potenciales interatdomicos.

En el cidlculo en la configuracidén de defectos se suelen uti-
lizar potenciales de interaccidn de a pares de Atomos. Para gene-
rar cstos potenciales o bien se supone la validez de la férmula de
funciones de interaccidén deducidas en forma mads o mcnos basica y se
les paramctriza utilizando ciertas propiedades fisicas del material
0, mas comunmente, se elige una forma numéricamente sencilla a fin de
ajustar a estas propiedades fisicas (14). Evidentemente existe un
gran grado de arbitrariedad en la definicidén de estos potenciales
(5). Otra aproximacidn para definir potenciales interatdmicos basa-
da en principlos basicos, valida solo para cristales donde las capas
electrdnicas que rodean al ion no se tocan o superponen, €s Suponer

interaccidn débil entre los iones y los electrones de conduccidn.
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Se puede construir entonces un conjunto de elementos de matriz peque -
flos u operadores de energia debidos a la interaccidn entre iones in-
dividuales (16). Puede luego suponerse que estos operadores, llama-
dos seudopotenciales de los iones individuales, son simplemente fun-
cidén de las posiciones de los iones. Estas funciones pueden facto-
rearse en un factor dependiente de la estructura y otro del volumen
por dtomo. La representacidn en el espacio real de los factores de-
pendientes de la estructura puede considerarse como un potencial e-
fectivo de interaccidn ion-ion. Simulacidn de defectos utilizando,
seudopotenciales fueron realizadas nor Popovic et al (17) y Torrens

y Gerl (18) y basidndose esta interaccién en principios mas bisicos
que la de los potenciales empiricos deberian resultar mas confiables.
Veremos, sin embargo al discutir la aplicacidn a cristales hexagona-
les en la secci6n 3 las limitaciones de estos potenciales.

En general las aproximaciones mencionadas sufren de la seve-
ra limitacidn de considerar solo la interaccidén eNtre pares de iones
suponiendo invariables los términos de volumen o de interaccidn entre
mas de dos cuerpos. Trabajos recientes tienden a destacar la impor-
tancia de estos términos (15,19), pero alGn hoy no existe un tratamien-
to sistemdtico de los mismos en los cdlculos de configuracidén de de-
fectos.

2.5) Discusidn sobre las técnicas de cdlculo, validez en los

resultados.
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En las secciones anteriores hemos descripto las técnicas de
cdlculo de la estructura de defectos en una red discreta, destacando
la necesidad de considerar el caracter discreto de 1a red. Esto se
verd reafirmado por las aplicaciones que se discutiran en proéximas
secciones. En esta seccidn deseamos discutir la validez de los re-
sultados obtenidos por estas técnicas y comparar las bondades relati-
vas de cada una. Tal cual se desprende de la seccidén 2.4 la princi-
pal incerteza en estos cidlculos se debe a la eleccidn del potencial de
interaccidén entre los iones. En general este potencial se ajusta a
propiedades conocidas de la red y, a través del calculo de la estruc-
tura del defecto, se extrapola de esta zona conocida a aquella desco-
nocida para ajustar luego, si es posible, nuevamente los cidlculos a
resultados experimentales en este sentido una de las series mis com-
pletas de trabajos son (12), (20) y (21). O sea que todo el proce-
so se podria resumir como un complejo ajuste de funciones a parame-
tros conocidos y extrapolacidén. E1 mayor riesgo de este calculo es
el suponer que se estan calculando propiedades de un dado material.
En general se debe a lo sumo esperar que las propiedades geométricas,
de simetria de la red, sean suficientemente dominantes como para que
el resultado del cédlculo esté determinado por éstas. Siendo este
calculo, entonces, una herramienta Gtil para comprender mejor la na-
turaleza intrinseca del defecto estudiado.

Respecto a las ventajas de una técnica de cdlculo frente a

la otra, evidentemente la simulacidén por computadora presente la ven-
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taja de calcular el nficleo del defecto admitiendo el caricter total-
mente anarmdnico de la interaccidén entre dtomos en la red. La téc-
nica de funcidn de Green si bien incluye la anarmonicidad en la in-
teraccidn directa entre el centro de distorsidn, el defecto, y los
dtomos de la red, acepta la validez de la respuesta armdonica para

la interaccidn entre 4dtomos de la red que contiene el defecto. Esta
aproximacidén puede resultar muy grosera para defectos que provocan
gran distorsidn y hacen dudosos algunos de los resultados obtenidos.*
Por otro lado la técnica de funcidén de Green tiene 1la ventaja de per-
mitir visualizar en forma sencilla la influencia de la simetria de 1la
red en la configuracidn resultante.

3.) Configuracidn de defectos.

3.1) Simetria de vacancias e intersticiales en redes hexago-
nales compactas.

En primer orden el defecto queda totalmente definido nor su
tensor dipolar asociado. La simetria de defectos en redes | chbicas)
ha sido discutida en la literatura - por ejemplo - (4,25,26,27). Es-
tos defectos en la estructura hexagonal compacta no han sido conside-
rados en igual detalle. El tensor dipolar puede expresarse facilmente
en la aproximacidén de fuerzas centrales entre el efecto y los Atomos
de la red.

3.1.a) Vacancia (figura 1 a)

Suponemos que la ausencia de un &dtomo de la red en el origen
* Esta restriccidn también es valida cuando se discuten cfectos que de-

penden dc las derivadas del campo de fuerza que genera el defecto (22).
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genera un campo de fuerzas efectivo en los atomos vecinos. Llamare-
mos f(i) a las fuerzas radiales actuantes sobre el vecino (i) vy r (1)
su distancia al origen. Las diferentes contribuciones al tensor di-
polar segln el alcance de la interaccidn efectiva se hallan reunidas
para los vecinos mas cercanos en la Tabla I 'PH =Z P‘,lg) (9)
Vemos que para la relacidn c/a diferente de la resul?énte de apila-
mientos de esferas rigidas este tensor es anisotrdpico aGn conside-
rando sdlo interaccién a primeros vecinos si la relacidén c/a coincide
con la resultante del apilamiento de esferas rigidas - c/a = JE731

el primero y segundo vecino de 1la Tabla I pasan a ser ambos primeros

vecinos

En este caso el tensor dipolar resulta esféricamente simétrico para
un potencial efectivo de interaccidn con alcance inferior a ""c¢".

3.1.b) Intersticial octaedral (figura 1.b)

En la Tabla I se resumen las contribuciones de los tres pri-
meros vecinos del atomo intersticial al tensor dipolar. Vemos, que
al igual que en la vacancia, si el apilamiento atdmico corresponde al
de esferas rigidas para un potencial efectivo limitado a las dos pri-
meras capas de vecinos el tensor dipolar presenta simetria esférica.
En cambio al introducir una interaccidn efectiva hasta el tercer veci-
no aparece una contribucidén a la anisotropia debida a la simetria del
sitio octaedral (figura 1c).

El intersticio comunmente llamado tetraedral en estas redes,

por analogia con las redes <c{ibicas, en realidad corresponde a una si-
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Tensores dipolares de autodefectos en redes hexagonales compactas

De fecto vecino ‘ (1) i ** pgi)ngi) ps(i)
Vacancia | (1/2,1/23,c/2a)f a¥t + 2 filo| a? £(M (D) 5,5 2601, (1)
4a2

(1, 0, 0) a 2 322¢(2) ,.(2) _
(0,2/¥3, c/2a) | al3 +« & [sl6] 4a26(3)/x(If 3/2 2£(3)/L(3)
2
4a
(0, 0, ¢ c 4 - 2 c2g(4) . (8)
Intersticial | (0,1/V3,c/4a) |aV1/3+c%16a4 1 20, 00 3c2/8 (D), (1)
Octaedral |[(0;:2/{3,c/4a) |ala/3ec16ad 2|6 2422608 /p (D | 3.2,5 £(2),,.(2)
(0,—1/t/—3.,SC/4a) aV1/3+9C2/16a2 3 Zf(S)/r(S) 27(:2/8 f(S)/r(S)
latersticial | (1/2,1/2{3,x0) |a¥1/3 + 2 |1 a’/2¢(1) (1) sxia’ g1/ (D)
Tetraedral (()J);C/Za+x3) c/2 - ax . 2 - (c/2-ax )2 f(z)/r(z)
(0,0,c/2a+x3) c/2 + ax g 3 - (c/2+ax ) f(s)/r(s)
(1,(),c/2:1—x3) aV1+(c/2a-x3)2 4 Sazf(4)/r(4) 6(c/2a-x3) f(4)/r(4)
(0,2/{3, Xo) ay44’3+x2 5 ZaZf(SJ/r(S) 3x§ a2 f(s)/r(s)

S

* (Coordenadas en unidades de [a) - parametro de 1la red - de uno de los
dtomos que se hallan a la distancia rli

** Nimero de atomos contribuyentes al tensor dipolar.
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‘metria muy diferente a la del tetraedro. Este intersticio determinado
por tres atomos en un plano compacto y un atomo del plano compacto en
la red hexagonal compacta pierde la simetria de inversidn, caracteris-
tica de la red clGbica centrada en las caras. Esto implica que 1la posi-
cidn del intersticial en la direccidn c no se halle determinada por
la simetria del intersticio. La nomenclatura de tetraedral a este
sitio es desafortunada pues una descripcidn geométrica de su simetria
implica considerar al menos 5 dtomos en 3 planos compactos. En 1la
tabla I se resumen las contribuciones de 1los primeros vecinos del in-
terticial al tensor dipolar. A los fines de cdlculo la distancia Xz,
que aparece en esta tabla y define la ubicacidn del intersticial en
el intersticio surge de imponer la condicidn (3). Por lo tanto la
distorsidén generada por el defecto el el limite elastico se halla de-
finida por (5). La anisotropia del tensor dipolar, al igual que en
los defectos anteriormente mencionados, depende de la relacién c/a y
el alcancc efectivo de la interaccidn entre el defecto y la red.
Para una red con un c/a coincidente con el de apilamiento de esferas
rigidas y un alcance efectivo hasta 1los 4 Atomos primeros vecinos, X4
se halla determinado por la condicidn de equidistar el intersticial con
respecto a estos atomos y el tensor resulta esféricamente simétrico.
3.2) Cédlculo de la configuracién de autodefectos en redes he-

xagonales compactas.

35.2.a) Potenciales interatdmicos.

llemos generado potenciales empiricos de interaccidn entre ato-
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mos de la red hexagonal compacta. El utilizado para los calculos del
prdoximo paridgrafo estd constituido por un conjunto continuo de cGbicas
con derivadas primeras y segundas continuas en los puntos de empalme.

Un bloque de cristal, limitado volumétricamente por un contorno fijo,

se mantiene bajo este potencial estable en la estructura hexagonal de
apilamiento compacto de esferas rigidas. E1 alcance del potencial es
inferior a la distancia al cuarto vecino del origen. Se ajustd este
potencial para reproducir en el limite de ondas largas (28) las constan-
tes elasticas del magnesio y una energia de formacidén de la vacancia

de .8 eV (29).

Se analizaron las funciones de interaccidn ion-ion en los seu-
dopotenciales "recomendados" por Heine y Appapillai (30) para los meta-
les hexagonales Be, Cd, Mg, Tl y Zn. Para que estos potenciales sean
utilizables en cadlculos de simulacidon de defectos y mantengan una es-
tructura estable deben cumplir ciertas condiciones tales como la de a-
nular las tensiones anisotrdpicas - condicidn de Huang (28) - y ajustan
constantes eladsticas razonables en el 1limite de ondas largas. La prime-
ra restriccidn nos permite determinar cuantos &dtomos vecinos incluir
en la interaccién (alcance efectivo del potencial), la segunda la vali-
dez de efectuar cidlculos con un dado potencial. Analizando los poten-
ciales de Heine y Appapillai (30) surge que para el caso del Mg se ob-
tiene un potencial de interaccidn que cumple las restricciones anterio-
res si su alcance se limita al noveno o al diecisieteavo vecino, este

es el que se usa para los calculos del prdéximo paragrafo. Para el caso
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de Tl y uno de los potenciales para Be pocos vecinos son necesarios
para satisfacer la condicidn de Huang pero las constantes elasticas
parecen ser mayores que las experimentales. Los potenciales deduci-
dos para Cd y Zn por Heine y Appapillai no dan valores razonables de
las constantes eléasticas (estas llegan a hacerse negativas en algunos
casos.)

4.2.b) Configuracidn de autodefectos.

Utilizando los potenciales interatdmicos y los métodos anterior-
mente descriptos se calculd la configuracidn de la vacancia y el inters-
ticial octaedral y el tetraedral. E1 resultado mis extenso de estos cal
culos serd el objeto de una publicacidén futura (31). En esta deseamos
mencionar que, pese a ser el intersticio tetraedral mas pequefio que el
octaedral, la magnitud del relajamiento en el primero es de tal magni -
tud que para ambos potenciales y técnicas de calculo resulta el auto-
intersticial tetraedral el defecto estable. Este adopta una confi-
guracidn tal que el Atomo extra produce un gran desplazamiento de su
primer vecino en 1la direécién del eje cristalografico '"c¢", desplaziandose
¢l mismo del centro del tetraedro hacia este vecino. En principio 1la
configuracidn de este sitio es tal que puede existir mas de una posi-
cidn estable del intersticial en la direccidn "c". En los calculos so-
lo en el caso en que se utiliza el seudopotencial de Heine y Appapillai
(30) para Mg se obtiene mds de una posicién de equilibrio.

Pese a las asimetrias caracteristicas de la vacancia y el in-

tersticio octaedral, discutidas en la seccidn anterior, el tensor di-
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polar resulta aproximadamente con simetria esférica (anisotropias in-
feriores al 10% de diferencia entre los valores principales del tensor
dipolar para el intersticial octaedral). Para el intersticial tetrae-
dral este tensor es altamente anisotrdépico. En la Tabla II se resumen
los valores calculados de los componentes principales de este tensor.
Las posiciones I y II son las dos posiciones de equilibrio para el mis-
mo potencial. Es de notar que la posibilidad de existencia de mas de

una configuracidn de equilibrio del intersticial puede dar lugar a fe-
nomenos anelédsticos por relajamiento entre una posicidén y la otra ante
una fuerza aplicada. El valor negativo de la traza del tensor dipolar

que se obtiene utilizando el potencial empirico proviene de interacciones
que no se han parametrizado con ninguna variable fisica y puede conside-

rarse como una anomalia del potencial.

Tabla 11

Tensor dipolar del intersticial tetraedral

Potencial empirico Seudopotencial (Heine y Appapillai (30))
Posicidn I Posicidn I1I
P19 7 P2 P33 P11 7 Py2 P33 P11 7 P22 P33
(eV) (eV) (eV) (eV) (eV) (eV)
-1.39 1.42 2.65 6.77 5.61 4.04

5.3) Intersticiales en redes clbicas centradas en el cuerpo.
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En publicaciones anteriores (5,6,9) se ha estudiado la distor-
sidn generada por una impureza intersticial en metales de transicidn
de estructura clbica centrada en el cuerpo. E1l método general de
calculo utilizado fué el deducir un potencial efectivo de interaccidn
defecto-red a partir de mediciones de relajamiento anelidstico y para-
metro de la red. Este potencial se utilizd para calcular la distorsidn
de la red a través del método de funcidn de Green. En esta queremos
mostrar, como resultado complementario de los anteriores, como esta dis-
tribucidn se propaga a los dtomos vecinos no afectados por el potencial
efectivo en forma directa. En la figura 2 se esquematizan los 6 pri-
meros vecinos del intersticial octaedral y en la Tabla III los despla-
zamientos radiales de este instersticial en los cdlculos de impurezas
de Ny 0 en Vy Nb. Vemos que el gran desplazamiento de los vecinos
T impulsa a todos aquellos ubicados en planos perpendiculares al eje
01 a moverse hacia el intersticio; arrastrando, sin embargo, el vecino
1T en su desplazamiento alejidndose del intersticio a vecinos que se ha-
1lan aproximadamente en la direccidn 01 como el 4 y el 5.

Finalmente queremos mencionar que utilizando la aproximacién
desarrollada por Savino (22) el cambio de constantes elasticas de la
red debida a las impurezas puede ser calculado. Este calculo serd el
objeto de una publicacidén futura. En esta solo adelantamos que la
configuracidn tetraedral para el intersticial de hidrdégeno en metales
de transicidn parece ser aquella, en que los cdlculos de cambio de

constantes elasticas mejor ajustan los resultados experimentales.
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4.) Resumen.

En este trabajo se han resumido las técnicas de calculo de
defectos en redes cristalinas. Se ha discutido la validez de estas
y las ventajas comparativas de la simulacidn por computadora frente
a la técnica de funcién de Green estdtica. Se ha discutido luego la
configuracidn de autodefectos en redes hexagonales compactas y presen-
tado resultados utilizando potenciales de interaccidén atdmica de cariac-
ter empirico y seudopotenciales. La validez de estos Gltimos se ha ad-
mitido solo cuando ajustan las constantes elédsticas en el limite de
ondas largas. Finalmente se han presentado cidlculos comnlementarios
de publicaciones anteriores con respecto a la configuracién de inters-

ticiales en redes cilbicas centradas en el cuerpo.

Tabla III

Desplazamiento radial, en unidades de 1/2 pardmetro de red, de

los primeros vecinos a intersticiales octaedrales en redes cfi-

bicas centradas en el cuerpo (figura 2)

Vecino 1 2 3 4 5 5 6

Distancia al , {; J; fg J; Jg qu;

intersticial (a/2)

V - N .319 -.011 -.016 .062 .082 -.003 -.007
v -0 .326 -.015 -.012 .063 .084 -.004 -.008
Nb - N .313 .002 -.016 .051 .099 .001 -.010

Nb - O .281 .018 -.014 .044 .088 .004 -.006
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Figuras la) y 1lc)
Configuracifn de la vacancia vy ol intersticial tetraedral en redes
hoxaqonales compactas; &tomos (v) vecinos de la vacancia, (t) del

intersticial.
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