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. S lM ü iA C M ^ g Ó R  . £O M FÜ T A Í*M A
DE D EFECTO S M ICROESTRUCTURALES

E . J .  SAVINO 
D pto . de M e ta lu rg ia

C o m is ió n  N ac io n a l de  E n e rg ía  A tó m ica ,
A rg e n tin a

RESU M EN ,

Se d e s c r ib e  la  té c n ic a  de  s im u la c ió n  p o r  c o m p u tad o ra  de  d e fec to s  
m ic ro e s t r u c tu ra le s  e n  r e d e s  d i s c r e ta s ,  d e te rm in á n d o se  e n  que c a s o s  la  a  -  
p ro x im ac ió n  e lá s t ic a  a n iso tró p ic a  r e s u l ta  in co m p a tib le  con  lo s  re su lta d o s  
e x p e r im e n ta le s ,  siendo , in d isp en sa b le  in c lu ir  en  lo s  m o d elo s  u tiliz a d o s  p a ra  
la  in te rp re ta c ió n  de  e s to s  e l  c a r á c te r  d is c r e to  de  la  re d .

Se re s u m e n  a p lic a c io n e s  de  la  té c n ica :m en c io n ad a  a - la  d é s c r ip  -  
"ción de la  m o rfo lo g ía  de  d is lo c a c io n e s  ex ten d id as  y  ag reg ad o s  p lanos de  va­
c a n c ia s  e n  c o b re . E l  m o d elo  d e s a r ro l la d o  s e  h a  c o m p arad o  co n  o b se rv a c io  
n e s  de  m ic ro s c o p ía  e le c tró n ic a ,  o b ten ién d o se  un v a lo r  de  la -e n e rg ía  de fa lla  
de  a p ila m ie n to  d e l c o b re  s u p e r io r  a  lo s  70 e r g s /c m 2 .  A d em ás s e  h a l la  que •; 
a g lo m e ra d o s  de s e is  o m á s  v a c a n c ia s  c ó la p sa n  a  c i r c u i to s  d e  d is lo c a c io n e s
o  te t r a e d ro s  de fa lla  de  ap ila m ie n to  p o r e l  m e ca n ism o  de S ilc o x -H irsc h . E s  
ta s  o b se rv a c io n e s  fundam entan  la  te o r ía  que  e s to s  d e fec to s  n u c lean  d ir e c ta  
m e n te  e n .la  c a s c a d a  de ir r a d ia c ió n  n e u tró n ic ’a .

INTRODUCCION !

Se d e s e a  en  e l  p re s e n té  t ra b a jo  r e s u m i r  e l  d e s a r r o l lo  a lcan zad o  
u tiliz an d o  té c n ic a s  de s im u la c ió n  p o r c o m p u ta d o ra  en  c á lc u lo s  de la  e s tru c  
t u r a  de d e fec to s  m ic ro e s t r u c tu ra le s  y  la  n e c e s id a d  de r e c u r r i r  a  é s ta  u 
o t r a s  s o f is tic a d a s  té c n ic a s  de c á lc u lo  que m o d elan  e?. c a r á c te r  d is c r e to  de 
la  r e d  c r i s ta l in a  p a ra  c  u an tific  a  r  a lgunos fe n ó m e n o s  de  im p o rta n c ia  tecn o ­
ló g ic a . L o s re s u l ta d o s  que  s e  p re s e n ta rá n  com o e je m p lo s  c o n c re to s  c o rre s , 
ponden a l  d e s a r r o l lo  d e l  te m a  re a liz a d o  e n  lo s  dos ú ltim o s  años p o r e l  a ü  — 
to r  en c o la b o ra c ió n  con  m ie m b ro s  d e l g ru p o  de  R ád iá tio n  D am age de  la  
T h e o re t ic a l  P h y s ic s  D iv is ió n , H a rw e ll { 1 , 2 , 3 ) .  ,

L a s  c a r a c te r í s t i c a s  te cn o ló g ic a s  de  ü n  m a te r ia l  s e  h a lla n  e s e n ­
c ia lm e n te  d e te rm in a d a s  p o r  su . población  y  d is tr ib u c ió n  de d e fec to s  m ic ro -  
e s t r u c tu r a le s ;  p o r e llo  e l  e s fu e rz o  re a l iz a d o  e n  la s  ú ltim a s  t r e s  d écad as  
p a r a  d e te rm in a r  la  d i s to r s ió n ,e n e r g ía  y  c in é t ic a  de e s to s  d e fe c to s . E s to  . 
im p lic a  d e s a r r o l l a r  m o d elo s  e s tá t ic o s  y  d in ám ico s  de lo s  m is m o s , H is tó r i  
c a m e n te  la  p r im e r a  a p ro x im a c ió n  fue c o n s id e ra r  e l  d e fec to  in m e rs o  en  un 
m ed io  con tinuo  e lá s tic o  ( 4 ) .  E s to ,c o m o  v e re m o s  m á s  a d e la n te , im p lica



a c e p ta r  l a  ' v a lid é  z dé  la  íé y  dé' Hífoké ex cep tó  éh  é'ié^toS' püri'tós. s in g u la re s ;  
r e s u l t a ,p o r  lo  ta n to ,e n  una a p ro x im a c ió n  a rm ó n ic a  dé la  e n e rg ía  d e l m e -  
d io ,o  s e a  s e  a d m ite  una d ep en d en c ia  c u a d rá t ic a  de é s ta  con  lo s  d e sp la z a  — 
•m ien tos. E s ta  a p ro x im a c ió n  e s  v á lida  p a ra  d e s c r ib i r  p ro p ie d ad es  r e  lac io  
n ad as  a l  cam p o  de la rg o  a lc a n c e  de lo s  d e fe c to s ,p e ro  i r r e a l  p a ra  co n s id e ­
r a r  e fe c to s  de  c o r to  a lc a n c e ,o  s e a  en  p o s ic io n es  c e r c a n a s  a  lo s  puntos s in  
g u ia re s  d e l con tinuo . P o r  e je m p lo  una  d isc u s ió n  s o b re  la  m o b ü id ad  de  u~ 
na  d is lo c a c ió n  r e q u ie re  un m o d elo  d is c r e to  y  a d m it i r  una le y  de in te ra c c ió n  
a tó m ic a  no l in e a l. A lo la rg o  d e l t r a b a jo  d e s c r ib ir e m o s  la  té c n ic a  de  s im u  
lac ió n  p o r c o m p u ta d o ra  d e s a r r o l la d a  p a ra  e l  e s tu d io  de  e s to s  e fe c to s  de 
c o r to  a lca 'nce . . .

1. MODELOS ELASTICOS.

E n  la  l i t e r a tu r a  e le m e n ta l u su a lm erite  s é  c la s if ic a  io s  d e fe c to s  s e  
glín s u  e s t r u c tu r a  y  a lc a n c e  de su  cam p o  dé d is to r s ió n  en : p u n tu a le s , lin e a ­
le s ,  s u p e r f ic ia le s  y  v o lu m é tric o s  { 5 ) . A  lo s  e fe c to s  de e s te  .'tra b a jó ,e s  m á s  
c o r r e c to  d iv id ir lo s  en  d e fec to s  "p o te n c ia le s "  ¿cuya d is to rs ió n  puede h a l l a r ­
s e  só lo  a  t ra v é s  de  la  v a r ia c ió n  de  ia  e n e rg ía  p o te n c ia l d e l  s is  té m a , y  defec  
to s  " to p o ló g ico s"  o " e s t r u c tu r a le s " , lo s  Cuales im p lic a n  no só lo  una. v a r ia . -  ' 
c ió n .d e  la  e n e rg ía  p o té n c iá l s itio  ad em á s  la  in tro d u cc ió n  de d isco n tin u id a  -  
d e s  en  é l  cam p o  de d e sp la z a m ie n to . Un d e fec to  puntual { v a c a n c ia , in te r s ­
t ic ia l ,  im p u re z a  ) p e r te n e c é  a  la  c la s e  de  d e fec to s  p o te n c ia le s . Su ih tro d u c  
c ión  en  la  r e d  puede s im u la r s e  a  t r a v é s  de un con jun tó  de  fu e rz a s  e x te rn a s  
a p lic a d a s  .F ( a q u e lla s  n e c e s a r ia s  p a ra  " h a c e r  lu g a r"  :ál d e fe c to , f ig u ra  1 ). 
E l  cam p o  d e sp la z a m ie n to  s e  h a lla  m in im izan d o  la  e n e rg ía  p o ten c ia l d é l s i s ­
te m a : • • - 0» .

E = C0: + Z  F'U)* u íf) * 0  u  (í) u. Í*í*)

D onde; - -V  • ''
t. í - . .

Eg - e n e rg ía  p o ten c ia l d e l c r i s t a l  p e rfe c to  

in d ica  á to m o  e le  d e l c r i s t a l  p e rfe c to
% • B ■ 

fu e rz a s  en  los á to ih o s  de  la  r e d  d eb id a  a  lá  p re s e n c ia  d e l 
d e fec to  1

• : r ' ■ ’ ’ : 
" • * ' V • ’ f(.:'

: d e sp la z a m ie n to  d e l á to m o  1 r e s p e c to  á  s u  p o s ic ió n  en  e l  
c r i s t a l  p e rfe c to

1 = 

£ .  =.

u ( l )

( í )
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U ) :

'C o r t a r  e l  d e s a r r o l ló  en  s e r i e  en  e l .té rm in o  de  segundo  o rd e n  
c o n s titu y e  la  lla m a d a  a p ro x im a c ió n  a rm ó n ic a . L os d esp la zam ien to s , r e ­
s u lta n  de la  ecu ac ió n : . . '

u  ■«) J ' )  r - ( - d -ai P p

(3)

M

M odelos b asad o s  en  la  te o r ía  co n tin u a  de  e la s tic id a d  (5 , 6 ) su ­
m an  a  é s ta  a p ro x im a c ió n  la  de co m p a tib ilid ad  e lá s t ic a .  En e s to s  ( 3 ) se 
e x p re s a  a  t r a v é s  d é  la  ley  de H ooke: . • . . •

Gì. = C : . i i 6

(4)

• (T ii - ten s ió n ; • c ; ■, : c té s .  e lá s t ic a s ;  : d is to r s ió n  .e lá s tic a , y la
j • íjk l - k í . ,

d is to r s ió n  s e  h a l la  u tiliz a n d o  la  ecu ac ió n  de e q u il ib r io :

(5)

¿ I *  ó / 0 * j  ' ■

y  la  de co m p a tib ilid ad :

i rn p "

e ' e £  = 0  . ' .
. im p jnq  - m n ,p q  . , - .
O i ; s i  i = m ' ."o'1 m  - p "o "  i  .= p . ,

1 . ,;.s i  im p  co n m u tac ió n  p a r  d e . l ,  2,  '3 . _
u . , • * V

■ -1 . ; s i  im p co n m u tac ió n  im p a r  de 1, 2>, 3

( 6)



L as  fu e rz a s  s é  c o n s id e ra n  aplic& das. e n  u n  punto S in g u la r 
d e l  co n tin u o / R esu ltan d o  e n  g e n e r a r  p a ra  u n  d e fec to  pun tual:

f ;  > 2 j  G j j  à / è X j  U ( r i )  ■ ■ < 7 )

G: te n s o r  de  d is to r s ió n  c a r a c te r í s t i c a  d e l  d e fec to  
6 :  d e lta  de  D ira c

s e  su pone:
P a r a  m o d e la r  un' d e fe c to -topo lòg ico  com ò uña d is lo c a c ió n  

JT = Ó. <8 ) ■ :

y  la ’e x is te n c ia  de  una s u p e r f ic ie  S de  d isco n tin u id ad  ro d e a d a  p o r la  lín ea  
de  d is lo c a c ió n ,ta l  que: ' >

O)

n : ;; K . J ,  . c

! a 1 ,  0  '■
D onde: .

[  3g : d isco n tin u id ad  a l  c r u z a r  la  s u p e r f ic ie  S ' 

. n : v e c to r  n o rm a l a S  ,

V  : v e c to r  de B u rg e rs  de la  d is lo c a c ió n  

A d em ás d e . la  co n d ic ió n  de c o n to rn o : ,

V u. ( ¿ )  — 0 . 

x  — ► UO)

A n a lic e m o s ,la s  a p ro x im a c io n e s  u ti l iz a d a s  e n  e l  m odelo  
con tinuo  e lá s tic o . L a a p ro x im a c ió n  de  co n tinu idad  im p lic a  c o n s id e ra r  
d e s p re c ia b le s  d is ta n c ia s  d e i o rd e n  d e r p a r á m e t r o  de la  r e d .  O s e a  d é l  
e s p e c tro  fonónico  d e l c r i s t a l  c o n s id e ra r  só io  aq u e llo s  k -—r  0 . A dm itir, 
la  a p ro x im a c ió n  a rm ó n ic a  im p lic a  que la s  d e r iv a d a s  d é  o rd e n  s u p e r io r  
a  dos en  la  e n e rg ía  so n  des  p re c ia b le s ,  O s e a  s e  h a lla  ún m ín im o  d e  la  
e n e rg íá  b a jo  e s ta  h ip ó te s is  ó lo  que e s  eq u iv a len te  la  v a lid e z  d e  la  ley  
de  H ooké. E v id e n tem en te  e s ta s  ap ro x im a c io n e s  yan  a  d e ja r  de s e r



v á lid as  cuando  nos h a lle m o s  en  ür. en to rn o  d e l o rd e n  de p ocas d is ta n c ia s  
a tó m ic a s  d e l núcleo  d e l d e fec to  pun tual o la  lín ea  de d is lo c a c ió n . C uando 
s e  a p lic a  e s te  m odelo  a e s ta s  d is ta n c ia s  g e n e ra lm e n te  s e  ob tien en  te n s io  
n e s  s u p e r io r e s  a la  de f lu e n c ia  de; m a te r ia l .  .

2. TFIPNTCA DE SIMULACIÓN POR COMPUTADORA.

De a c u e rd o  a  lo  enunciado  e n  e l  p a rá g ra fo  a n te r io r , s i  ros 
■ in teresa e s tu d ia r  p ro p ie d ad es  de .defectos v in cu lad as  con  e l  a s í  llam ad o  
"cam p o  de c o r to  a lc a n c e  d e l d e fec to "  la  a p ro x im a c ió n  del con tinuo  e lá s t i ­
co d e ja  de s e r  v á lid a . Y a .m en c io n am o s en  la  in tro d u cc ió n  co m o  e jem p lo  
de  p ro p ie d ad es  que n e c e s ita n  s e r  m o d e lad as  en  una a p ro x im a c ió n  d is c r e ­
ta  la  de m o b ü id ad  de la  d is lo c a c ió n , o tro s  e jem p lo s  so n  p ro b le m a s  de  nu— 
c le a c io n , in te ra c c ió n ,d is lo c a c ió n  d e fec to  pun tual, e tc .

Una té c n ic a  d e s a r r o l la d a  en  lo s  ú ltim o s  añ o s p a ra  in co rp o ­
r a r  .al c á lc u lo .é l  c a r á c te r  a n a rm ó n ic o  de  la  d is to rs ió n  en  el'.núcleo  d e l  de­
fec to  y  e l  d is c r e to  de  la  r e d  c o n s is te  e n  la  s im u la c ió n  p o r c o m p u tad o ra .
Se d iv id e  e l  c r i s t a l  a  s im u la r  en  dos re g io n e s ;  una c e n tr a l  o re g ió n  I ,a n a r  
m ó n ic a ,d o n d e  s e  ub ica  e l  n ú c leo  d e l d e fec to  y  una  re g ió n  II ro d ean d o  a  la  
a n te r io r ,  a rm ó n ic a . T a n to  la  re g ió n  I com o  la  II so n  d i s c r e t a s , los á to m o s 
s e  ubican  p o r s u s  co o rd e n a d a s  a tó m ic a s . E s to s  " á to m o s"  de la  re g ió n  I 
in te ra c tú a n  e n tr e  s í  y con  lo s  de  la  re g ió n .I I  a  t r a v é s  de un p o ten c ia l in te r ' 
a tó m ic o . Los d a to s  de  e n tr a d a  a l cód igo  de  c á lc u lo  so n  en. g e n e ra l  e s te  
p o te n c ia l, la  e s t r u c tu r a  c r is ta l in a  de la  r e d  e n  la  c u a l s e  s im u la  e l  d e fec to  
y la  e x p re s ió n  d e l cam po  de d e sp la z a m ie n to  g en e rad o  p o r e s te  .en un m e  -  
d io  e lá s t ic o ,  q u e -se  supone válido  en  la  re g ió n  II. Las d im en sio n e s  de  la  
re g ió n  I deben  d e te rm in a r s e  p a ra  c a d a  d e fec to  p o r e l  buen a ju s te  de  lo s  
d e sp la z a m ie n to s  en  la  in te r fa s e  I—II. L as d im e n sio n es  de la  re g ió n  II s e  
h a llan  d e te rm in a d a s  por. e l a lc a n c e  d e l p o ten c ia l de in te r a c c ió n .E ld e s p la  
z a m ie n to  -atóm ico en la  zo n a  d e l n ú c leo  d e l d e fec to  s e  h a lla  m in im izan d o  
n u m é ric a m e n te  { o s e a  in co rp o ran d o  to d o s  lo s  té rm in o s  s ig n if ic a tiv o s  del 
d e s a r ro l lo  en s e r i e  ) ja  e n e rg ía  p o ten c ia l de la  zona I.y  d e 'in te ra c c ió n  I-
I I ,d e te rm in a d a s  p o r  e l  p o ten c ia l in te ra tó m ic o . H is tó r ic a m e n te  (-7 , 8 )' 
e s to s  c á lc u lo s  r e p re s e n ta b a n  un d e sa fío  d e sd e  e l  punto de v is ta  de con  v e r 
g en c ia  y m in im izac ió n  n u m é r ic a . A p a r t i r  d e l  tra b a jo  de N o rg e tt , P e r r in  
y  Savino  { 1 ) s e  d e m u e s tra  que e l  m éto d o  de lo s  g ra d ie n te s  con jugados de 
m in im iz a c ió n  de funciones de  "n "  v a r ia b le s  d e s a r ro l la d o  p o r  F le te h e r  (9) 
s u p e ra  e s ta s  d if ic u lta d e s ,c o n c e n trá n d o s e  e l  p ro b le m a  en  la  v a lid ez  f ís ic a  
d e l c á lc u lo . .

La p r in c ip a l in c e r te z a  en  e s to s  c á lc u lo s  r e s id e  en  la  e le c ­
ción del. p o ten c ia l. G e n e ra lm en te  s e  ad o p ta  una de dos a p ro x im a c io n e s  po 
s ib le s  (10): i) s e  a ju s ta  una fo rm a  d ed u c id a  te ó r ic a m e n te  d e l  m ism o  a un 
con jun to  de  valor-es e x p e r im e n ta lo s , ii) s e  h a lla  la  e x p re s ió n  n u m é ric a
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m á s  tra ta b le  de: é s te 'q u e  a ju s te  los v a lo re s  e x p e r im e n ta le s . E s to  s e d e -  ■ 
be  a la  im p o sib ilid ad  a c tu a l dé d e d u c ir  un p o ten c ia l de  in te ra c c ió n  a p a r -  ' 
ti.r  de p r im e ro s  p rin c ip io s  ( la s  -ap rox im aciones en  e s te  se n tid o  qué p a re  
c e n  m ás  p ró x im a s  de r e n d ir  re s u l ta d o s  so n  u tiliz a n d o  te o r ía  de seu d o p o - 
t e n d a le s  ).• E s  im p re sc in d ib le  qué e l  p o ten c ia l e leg id o  c o n s e rv e  la  s i ­
m e tr ía  y  e s ta b ilid a d  de  la  r e d  y  s e a  in v a r ia n te  f re n te  a  t ra n s la c io n e s  d e l ' 
c u e rp o  ríg id o  y ro ta c io n e s .

3. CALCULOS EN C O B R E. -—, • j .

3 .1 .  P o te n c ia l  de in te ra é c ió n . '

' E n g lé r t  e t a l .  (II) d e s a r r o l l a r o n ,e n  e l  Segundo de  io s  e s ­
q u em as m en c io n ad o s ,u ri po tencia] de  p a re s  fu e ra  de  e q u ilib r io  (p a ra , p e r -  . 
rr iilir  e l a p a r ta m ie n to  de la s  co n d ic io n es  de  C auchy  ) c o m p u es to  de c u r  — 
vas c ú b ic a s  aco p lad as  y  con  un ra n g o  de  in te ra c c ió n  h a s ta  te r c e r o s  v e c i-  
nos. E s t e  p o ten c ia l a ju s ta  lo s  s ig u ie n te s  p a rá m e tro s :

i) P ara d esp lazam ien tos 1 m en ores que p rim er vecin o  un po­
ten cia l de B o rn  M ayer de acuerdo a datos de daño por radiación .

ii) L a ap licac ió n  de e s te  p o ten c ia l tn á s  co n d ic io n es  de c o n -  .-. 
torno que m antienen el. conjun to  e n  c o m p re s ió n  d e te rm in a  la  e s ta b ilid a d .d e  
una. red .cu b ica  centrada en las c a r a s  con  e l  p a rá m e tro  d e l c o b re  = 3 . 608-A

iii) L as d e r iv a d a s  d e l p o te n c ia l ¿ ju s ta n .a  la s  c o n s ta n te s  e  -  • 
lá s t ic a s  y  d a to s  de d isp e rs ió n  fonónica (12), r : ;

iv) La e n e rg ía  dé  fo rm a c ió n  de  una v a c a n c ia  r e s u l ta  de  1 .1 4  eV .

v) E l v a lo r-d e  1a- e n e rg ía  de  fa lla  de a  p ila  m ie n to , que  r e s u l ta ;  - 
del. in c re m e n to  de e n e rg ía  de  una r é d  s im u la d a  en  la  co m p u tad o ra  con  una . 
f a l la  de  a p ilam ie n to  in fin ita  r e s p e c to  a 'u n a  p e r f e c ta ,e s  d e .70 e r g s /c m 2 .  -

• C on  e s te  p o ten c ia l, u tilizan d o  la  té c n ic a  m en c io n ad a , pode­
m o s  a t a c a r  to d o s  aq u e llo s  p ro b le m a s1 re la c io n a d o s  con  la  e s t r u c tu r a  d e l 
n ú c leo  de  un d e fec to  en. c o b re . ' • • •

3. 2. D is lo ca c io n es  d e s liz a n te s -d iso c ia d a s  en  par c ia le s  de Shockley .

E s  sa b id o  que gran  c an tid ad  de  la s  d ife re n c ia s  te cn o ló g ic a s  
en tre  m a te r ia le s  de  e s t r u c tu r a  c ú b ic a  c e n tra d a  en  la s  c a r a s  s e  h a lla n  v in  -  
culadas á  la  e n e rg ía  de f a l la 'del m a te r ia l  ( p o r  e jem p lo : te m p e r a tu ra  de r e  
c r is ta l iz a c ió n ,te n s ió n  de co m ien zo  dé lá  e ta p a  III e n  la  c u rv a -d e  d e fo rm a  -  ; 
c ió n , e tc . ) . -P o r.e llo  gran.c an tid a d  de  e s fu e rz o  te ó r ic o -e x p e r im e n ta L s e h a



d ed icad o  a  la  d e te rm in a c ió n  de v a lo re s  y  s ig n ificad o  f ís ic o  de é s ta .  E l  co - 
b r e ,d a d o  que e s  .el m a te r ia l  en  que s e  p o see  m ay o r in fo rm ac ió n  ex p e rim en  
ta l ,  r e s u l ta  in te re sa n te  de s e r  esLudiado d e sd e  e s te  p u n to 'd e  v is ta  y  lo  h a  
s id o  in te n sa m e n te . Eñ r e a lid a d  g ra n  p a r te  dé  la  im p o rta n c ia  tecn o ló g ica  
que  -posee e l  v a lo r d e-la  e n e rg ía  de .falla  s e  haya, v in c u la d a 'a  que r e s u l ta  

. p re c is a m e n te  e s ta  e n e rg ía  la  que. b a la n c e a  la -e n e rg ía  e lá s tic a .q u e  g an a  e l  
c r i s t a l  a  t r a v é s  de la  d iso c ia c ió n  de  la  d is lo c a c ió n  d e s liz a n te  de v e c to r  

'.d e  B u rg e rs  a /2  £110) en :

a /2  '' [ I lo J  ;-------- a /6  [ Í2 ÍJ  . .+ ■ a /6  [2 1 1] ( 11 )

d e te rm in a n d o  la  s e p a ra c ió n  fina] en  la  c o n fig u rac ió n  r e s u l ta n te .

D u ran te  m uchos años s e  r e a l iz a ro n  e s fu e rz o s  p a ra  lo g r a r ' 
" v e r "  e s  ta  d iso c iac ió n  en  c o b re . R e c ié n  e n  1970 a l  u n íso n o  lo s  g ru p o s  de 
m ic ro s c o p ía  e le c tró n ic a  de O x fo rd  y  C am b rid g e  p u b lican  la  c o n c re c ió n  de 

. v a r io s  años de la b o r  con  la. ob tención  de im ág en es  a  t r a v é s  de la  té c n ic a  ' 
de  m ic ro sc o p ía  e le c tró n ic a  dé  ha/, d éb il que m u e s tr a  la  d iso c ia c ió n  m en  -  
c io n ad a  (1 3, 14 ) ,. ' E l p ro b le m a  con  que t ro p ie z a  la  in te rp re ta c ió n  de es  -  - 
ta s  im ág en es e s  que la s  m ism a s  dependen de  la  co n fig u rac ió n  d e l  núcleo  
dé  la 'd is lo c a c ió n , o s e a  h ay  que p o s e e r  uñ m o d elo  de é s te .  A d em ás e l  va­
lo r  de la  e n e rg ía  de  fa lla  de a p ila m ie n to  deducido  a p a r t i r  de  .la s e p a ra c ió n  
e n t r e  la s  p a rc ia le s  depende-de la  fu e rz a  e n tr e  é s ta s .  - E s ta  s e p a ra c ió n  es  
de  pocas d is ta n c ia s  a tó m ic a s ; o s e a ’p o r lo  d isc u tid o  a n te r io rm e n te ,  no es  
-válido a p l ic a r  la - te o r ía  e lá s t ic a .  M ás aú n ,c u a n d o  é s ta  fue a p lic a d a  en  lo s  
tra b a jo s  irrencionados s e  h a lla  que co n c lu s io n es  o b ten id as  p o r  la  m ism a  
c o n tra d ic e n  la  in fo rm ac ió n  e x p e r im e n ta l.  P o r  e jem p lo  e l  c o c ie n te  e n tre  
la  s e p a ra c ió n  de uña d is lo c a c ió n  de b o rd e  y  uná de h é l ic e ,q u e  só lo  depende 
d e l  cam p o  de d is to r s ió n  c re a d o .p o r  e l  d e fec to  y  no d e l v a lo r  de la  e n e rg ía  
de  fa l la ,  r e s u l ta  .u tilizando  la  t e o r ía  e lá s t ic a  en .u ñ  m ed io  a n iso tró p ic o :

5 b o rd e  /  6 h é lic é  ' | e lá s t ic o  = 3 .2  (.12) .

.D e los re su lta d o s  e x p e r im e n ta le s , u tiliz a n d o  ta m b ié n  e s ta  t e o r ía  p a ra  in te r ­
p r e ta r  la s  im á g e n e s .o b te n id a s , r e s u l ta :

• & b o rd e  /  & h é lic e  (e x p e rim en ta l = , 2 .1  (13)

E s  p ó r 'l o ’tan to  in d isp en sa b le  u t i l iz a r  una t e o r ía  d ife re n te  a  la  e lá s t ic a  pa­
r a  la  in te rp re ta c ió n  de  e s ta s  e x p e r ie n c ia s .

U tilizando  e l  p o te n c ia l m en cionado  s é  s im u la  en  la  com pu­
ta d o ra  la  co n fig u rac ió n  de d is lo c a c io n e s  in f in ita s . L a re g ió n  I coñsta. de

• a p ro x im a d a m en te  1. Ó00 á to m o s y  e l  c a r á c te r  in fin ito  de la  d is lo c a c ió n  s e  
ob tien e  a  t r a v é s  de co n d ic io n es  de  c o n to rn o  p e r ió d ic a s  en la  d ire c c ió n  de 
lá  lín e a  de la  d is lo cac ió n .*  .



.• E l e sq u e m a  dé c á lc u lo  e s  e l  s ig u ie n te : s e  im pone com o 
con d ic ió n  in ic ia l é l  dés-plázáfriiéritó é íá s t íe d  á n íso tró p ic o  co rresp ó n d te tv - 
te  a  dos d is lo cac io n e s  p a rc ia le s  co n  úna  s e p a ra c ió n  á rb itra íM á , s'e m in i­
m iz a  la  e n e rg ía  de la  reg ió n  I y  dé in te ra c c ió n  I - Í I  v a r ia n d o  la  p osic ión  
de los. á tom os en í . s e  a ju s ta  la  so lu c ió n  e lá s tic a  en II a la co n fig u rac ió n  
de I d e te rm in a n d o  una nueva s e p a ra c ió n 'e n tr e  p a r c ia le s ,  i te ra n d o  luego 
e l c á lc u lo  s o b re  I y  II h a s ta ' que haya un b u en  a ju s te  e n t r e  la  so lu c io n  e -  . 
lá s t ic a ' de II y la  d is c r e ta  de I . . . .

L a s 'c o n fig u ra c io n e s  o b ten id as  con  e s ta  té c n ic a  s e  e sq u e ­
m a tiz a n  en la s  f ig u ra s  2, 3, 4, 5. D es tacán d o se  en la  5 la  d ife re n c ia  con 
la  d is to rs ió n  en la  z o n a  del'.núcleo  s i  s e  supone la  v a lid ez  de la  so lu c io n  . 
e lá s t ic a  en é s ta .  La s e p a ra c ió n  e n tre  la s  d is lo c a c io n e s  p a rc ia le s  c o r r e ¿
p e n d i e n t e s ' a una d is lo cac ió n  de b o rd e  e s  de 38 + 6 A y . 1 8  + 6 A .
e n tre  las c o rre sp o n d ie n te s  á  la  de h é lic e . E l c o c ie n te .e n tre  é s ta s  r e s u l ­
ta  e n to n c e s : • •

b o rd e / ‘h é lic e s im u lad o  • = 2. 2. (14)

E s t e  r e s u l t a d o  c o i n c i d e  c o n  e l  d e d u c i d o  d e  l a s  m e d i c i o  -  
n e s  d e  m i c r o s c o p í a  e l e c t r ó n i c a .  D e b e m o s  r e c o r d a r ,  s i n  e m b a r g o ,  q u e  en  
l a  d e d u c c ió n  de é s t e  ú l t i m o  a  p a r t i r  de lo s  v a l o r e s  e x p e r i m e n t a l e s  í n t e r  
v in o  la  a p r o x i m a c i ó n  de  c o n s i d e r a r  a l  n ú c l e o  d e  l a  d i s l o c a c i ó n  c o n  u n a  
c o n f i g u r a c i ó n  e l á s t i c a  p a r a  r e s o l v e r  l a s  e c u a c i o n e s  d e  d i f r a c c i ó n - d e l  h a z  
e l e c t r ó n i c o .  S i  s e ' d e s e a  r e a l i z a r  ün  a n á l i s i s  t o t a l m e n t e  a u t o - c o n s i s t e n -  
te  e s t a s  d e b e n  r e s o l v e r s e  c o n  la  c o n f i g u r a c i ó n  r e s a l t a n t e  d e  l a  s i m u l a ­
c ió n .  E f e c tu a d o  e s t e  a n á l i s i s  e n  e l  c a s o  d e  l a  d i s l o c a c i ó n  d e  b o r d e  s e  -  
gún  se . d e s c r i b e  en  (2) co n  l a  a p r o x i m a c i ó n  c o l u m n a *  d e  H o w ie  y  W h e la n  
(15) s e  o b t i e n e n  lo s  r e s u l t a d o s '  r e s u m i d o s  e n  e l  c u a d r o  1 .  E n  e l  m i s m o  
s e  m u e s t r a  l a  d e p e n d e n c ia  d e  l a  s e p a r a c i ó n  e n t r e  l a s  p a r c i a l e s  d e l  v a l o r  
de  l a  e n e r g í a  de f a l l a  s e g ú n  s e  u t i l i c e  e l  m o d e lo  d i s c r e t o  o e l  e l á s t i c o  y 
la  d e p e n d e n c i a  d e  ia  s e p a r a c i ó n ' e n t r e  lo s  m á x i m o s  d e  i n t e n s id a d  o b s e r ­

v a d o s  é n  m i c r o s c o p í a  e l e c t r ó n i c a  co n  e l  m o d e lo  y  v a l o r  de  l a  e n e r g í a  de 
f a l l a .

P T í A D R O  I -

E n e r g í a  de^ 
f a l l á ­
is e r g s  /  c m 2 ]

M odelo S e p a ra c ió n  - 
e n t r e  la s  d is i ,  
‘p á re  ia le s  a )

M odelo S e p a ra c ió n  
e n t r e  m áx i­
m o s de  in ten  
s id a d  [Á ]

70
70
70
41

S i m u l a c i ó n  —► 32.
S im u l a c i ó n  •—* - 32
E l á s t i c o  20
E l á s t i c o  «— 38

S im ulac ión
E lá s tic o
E lá stico
E lá s tic o

54 +.. 4
, 4-3 :
35
47. + 6 ■ +



■i .la últim a línea corresponde ai a n á lis is  de lo s  resu ltádos exp erim en ta les  
e fe cl.uado por Stobbs y Sworn ( i 3 ) , < i  valor tle 4 7 i 6 es- e l  m edido por esto s
auto rea . ,

■ Analizando esto s  resu ltad os -se  obtienen las s ig u ien tes  con­
c lu s io n e s ; ' • . ' '

; ' ’ ■ i) la  separación  de equ ilibrio .de la s  d is lo ca c io n es  p arcia les
é s  m ucho.m ayor que lo que predico la  teoría  e lá s t ic a  para un valor eq u iva­
lente Ue la  energía  de lalla.  ' ' ■

‘ ■ ii) En lo s  p erfile s  sifriulados de in tensidad .correspondientes  
a m icro s copia: el.ee trón ica  d e l ’hgz d éb il de la configuración  obtenida por s i  — 
muían ion l'a sep aración  de los p icos de intensidad excede, la sep aración  de 
la s  p a rc ia les  en 22- A . E ste  va lor  os m ucho m ayor que. e l  c-bténido é n ’ún 
m odelo e lá s t ic o . • ;.

- i i i) E l valor de la en erg ía  de fa llá  del cobire e s  sup erior .a 
Jos 70 e r g s /c m 2 . • ' ' '

3..-3. .Lazos de d islo ca c io n es  de Frauk. - • V ’ ’•

’ E xp erien cias de m icroscop ía  e lec tró n ica ,d e  dos h a ces  mues^* ' 
tr á  una configuración  del lazo  de d islo ca c io n es  de Frank en .cob re que ha l i e -  ■ 
vado a W ilson y  Tlirsch (16) y a  H auserm an.(17) a su g e r ir  que e l  m ism o  se  

. d iso c ia  á 1 través de la reacción : . -:

' . a /  3 : [l 1 lj > a / .6 [ l l 2] + á / 6  [ l lOj  ' . . ( 1 5 )  •

- . Ey’r e  con sid era  que e s ta  d iso c ia c ió n  podría-exp licar la e s ta -
. bilidad de e s te  defecto  a tem peraturas de 77 3 K ( 1 8 ,  19 ) donde su  vida m e -  . 

dia s e r ía  del orden del segundo 0 m en os..

Para estud iar e s to s  defectos s im u lam os una reg ión  I con /  
m ás de-5. 0 0 0  átom os y estud iam os aglom erados p lanos'dé vacancias d e.for­
ma triangular y  hexagonal en e l  piano ( I i i  ) . En e l  c a so  de aglom erados  
tr ian gu lares lo s  átom os de la  reg ión  II lo s  ubicam os en la posición  de la 
red per fecta; en lo s  hexagonales s e  le s  sum a é l  d esp lazam iento  co rresp o n -

■ diente a un lazo  de d islocación  c ircu la r  en un m edio e lá s t ic o  an isotróp ico  .
( 2 0 ) de igual radio que e l  lado del hexágono.

Es' im portante para com prender e l  m ecan ism o de nuclea - '  
ción de e s to s  d efectos en lá cascada de .irradiación-estudiar cuando un di s ­
co de vacancias co lap sa  á un lazo  de d islo ca c ió n . Para e llo  sim u lam os agre  
.gados, con orden crec ien te  de d efectos y m edim os la  'separación entre pía -  
nos (111) .adyacentes a l m ism o . .Los. resu ltad os s e  resum en .en  e l  cuadro II.
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CL-Abi íC) II

N úm ero de Separación entre planos''
vacancias F o r m a  d e ]  a g l o m e r a d o  , r ’ (IiO

£ aJ
1 - 1. 136
2 - 1. 088•i . > Triángulo • .... 1.109
4 Rombo • - . . . . 782
6 • Triángulo . . 594
7 . Hexágono . 614
. 10 • Triángulo '' . 592
36, Triángulo • ' . 586
37 ; Hexágono ' . . .'599

V em os que aglom erados de 6 ó m ás vacan cias co lap san  a ‘ 
d istan cias del orden de la sep a ra ció n  de la  red  perfecta  m ás e l  relaja-r 
m iento debido a la p resen cia  dé La fa lla  de ap ilam ien to ,sim u lad o  éste  
en la  falla infinita por E nglert c i a l. (1.1). E sto  dem uestra  que e l lazo  
de d islocación  nuclea. en 'la  m ism a  cascad a  de irrad iación ,d on d e la den .

. sidad de d efectos producidos e s  suficien te para que ex ista n  aglom era  -  
dos de é s te  o m ayor núm ero de vacancias ( 2 l  ), ,

En lo s  lazos triangu lares e stu d ia d o s,co m p u esto s  por aglo­
m erados de hasta  36 v a ca n cia s , observam os que la configuración de e  -  
quilihrio e s  el tetraedro- de falla de apilam iento. E ste  puede .pensarse  
com o formado por ej d esp lazam iento  dé lo s  átom os en e l :in terior d e l te 
traed ro  formado por lo s  planos íIII) que pasan por los lados d el triángu­
lo  dé vacancias hacia e l plano que contiene e l aglom erado in ic ia l o' com o  
e l  pasaje de una p arcia l de Shockley a lo. largo  de la  cara d el tetraedro  
dejando una d islocación  a / 6  ( 1 1 0 ) en  la a r ista -m eca n ism o  de S ilcox-  
M irsch (22).  Las ca ra s  del tetraed ro  son  id én ticas, observándose efec  -  
tos del núcleo de la d is lo ca c ió n  y la falta de coordinación atóm ica en ' 

. io s  v ér tice s .' E sta  configuración  s e  presenta-en  la s  figuras 6 y 7.

E l laxo  hexagonal m u estra  una com pleja  d iso c ia c ió n  s im i-
■ lar. a la propuesta é.n la fórm ula { 15 ) pero en d iferen tes planos (III) : 
a lo s  cu a les  pertenecen  la s  a r is ta s  d el hexágono. Un asp ecto  de la d is -  \  
torsión  cread a  por e s ta  configuración s e  esq u em atiza  en 'la  figura-8 .



CONC LUSIONES

Se ha deseado p resentar en e s te  trabajo, un resu m en  de la  técn ica
■ de simulación'de"’d efectos pór computadora.' P r im eram en te se 'd esc r ib ie r o n
■ io s d istin tos tipos de d efectos que pueden estu d ia rse  por. e s ta  técn ica -d e fec  ■ 
’‘"tos p b ten c ia lé^ y  ío p ó ló g ico s . Luego s e .d e s  tacaron  la s  lim ita c io n es dé l o s - 1

m odelos elásticoé'V  la  necesidad  de’d esa rro lla r  m odelos que in c lu y en .e l.ca  ■ 
rácter. d iscr e to  y anarm ónico de la red . E l trabajo s é  e jem p lifica  pon api i . : 
cae io n es'á e 'ia  técn ica  realizáda's en cób re. • • .
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F. IG ffr-t T J U e ^ ü Q Í l t í&  t A , \  &> M  ¿tfli». V ■*£ .JOS)
^ a X ^ T  ,<*-h . »¡trfíjsrr : •=

* ) ■ i'?? :  *  *  ) í 7' . . : "  ’ r* V ' ' V, ;f m  •' ’ T >  ,  '*■ - .
F i e  1: M odelo de ím pureza..ubicad 'a  en .in te r s t ic io  o c ta e d ra l  e n u n  m a te -

r ia l .d e  e s t r u c tu r a  cú b ica  c e n tra d a  en e l cuerpo -
'* -Trn ^ ^ . ^ < < 001.6 ■*•*>

C onfiguración atóm ica corresp on d iente a  la  región I de una d ís -  ; .
locación 'd e borde sim ulada en  ¿O bie. ' P royección  en  un píanó - •

•• v .(1.12).. L os.c írcu los, tienen  un d iám etro igual a la m itad del ta­
maño atóm ico y  s e  indica la posición 'de la s  p arcia les  de Shockley.

•*' /  - v . ’ V - r tü  i . . .  ¡ . * . H v f- T. .  ■ F"\ t  t  -v ■ \  ■ t

F ig; 3: •. r ,Idéntica configuración que en la fig . 2 proyectada en e l  plano (III).
íjóü c ir c u io s • tienen, lin tamañó igual a i a tom icó  y. s e  p resen ta  é l  
plano sup erior y e l  'inferior a la  d islocación . O b sérv e se  la re  -
gióñ de fa lla  en tre las dos d islo ca c io n es  p a rc ia les .■■ tói. fe. . • ■>. .

y  jg. 4 : C onfiguración corresp on d iente á la. d islocación  d e 'h é lice  p royec-  
•' , tada en e l  plano (III). „ . .. , ,  _ ' .

*. . •%*,* - ví'• .ác-í >• " ,  • * . . ‘ .

F-ir. 5 : .. D istorsión  de co r te  (d l)x /  dZ-,.X = (J 1 0 ) ,  X  = (11 l j , rep resen ta­
da com o función dé X a. lo  largo de la d islocación  de b ord e.. La 
lín ea  llena correspondo al m odelo a tóm ico , la  punteada a l e lá s t i -  . 
c o . a) D istorsión  en tre planos éñ la  zona’de'ténsióh  r e sp e c tó  a l 
plano de d eslizam ien to; b) en laV on á descom presión .

*%¡

F ig. 6 ; U ^Configuración atóm ica de'ün tetraedro  de fa lla  de apilam iento.
6 a) O rientación d el te traed ro  re sp ec to  a lo s  e je s  cú b ico s..* v • • - , ' * £ • í •; i *- ¿í í, • ' > í  ̂ ¿. 6 b) T etraed ro  extendido.'. . ' 1

i ■ ,6 c) C onfiguracióh ,a tó m ica tde la s  ca ra s  én  e l  tetraed ro  extendi-
'' do. C írcu lo s m ayores corresponden  a átom os afuera d el ;- 

tetraed ro , m enores en la s  c a r a s . U: indica que s e  ha perd i-
, do la configuración d e'fa lla  de apilam iento.

t h .  ••«>»*■ - u .. v . d f , -soc. , ■, ; ' í -:

F ig . 7 -V" C ara AB'C del' tetraedro  en é l  p lano (IH) corresp on d ien te . ■.

* ’ '• ' "  , ;  ..■’ 
F ig . 8 a : , Rom boide definido por los píanos- (III) que p asarla  tra v és  dé la s

£ arist'ás’de uh'lazó.dé d islocación  (ni) h exagon al/ - . ^
8 b) D esp lazam ien to  re la tiv o  de lo s  átomos^én la  d irecc ión . 112 
á ló  largo de la c'ara ACBD. *• '. * •* ' ’ 1 ’
8 c) Los desp lazam ientos de 8b)-representados' en la  d irección  AB.
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