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SIMULACION. BOR_ COMPiAmRA
DE_DEFECTOS MICROEISTP.UCTURALES

E.J. SAVINO '
Dpto. de Metalurgia ..
Comisién Nacional de Energia Atémica,
Argentina :

_ Se describe la técnica de simulacidn por computadora de defectos -
microestructurales en redes discretas, determindndose en que casos la 3 -
proximaci6n eldstica anisotrépica resulta incompatible con los resultados
- experimentales, siendo. indispensable incluir en los modelos utilizados para

la. mterpretac:lon de estos el carégter dlscreto de 1a red
Se Tesumen aphcacmnes cle la técnlca mencwnada a-la descrlp -
“eibn de la morfologia de dislocaciones extendidas y agregados planos de va-

- cancias en cobre. El modelo desarrollado se ha comparado con observacig

‘nes de microscopia electrdnica, obteniéndose un valor de la-energia de falla

de apilamiento del cobre superior a los’ 70 ergs/cm2. Ademés se halla que ‘..

"aglomerados de seis o mds vacancias colapsan a 01rcu1tos de dislocaciones

o tetraedros de falla de apilamiento por el mecanismc de Silcox~Hirsch, Es
 tas observaciones fundamentan la teoria que estos defectos nuclean d1recta
' mente en. la cascada de irradiacion neutr(’)mca. :

Se desea en el presente trabajo resumir el desarrollo alcanzado _
utlhzando técnicas de simulacidn por computadora en célculos de la estruc -
tura de defectos microestructurales y la necesidad de recurrir a ‘ésta u
otras sofisticadas técnicas de .célculo que modelan el cardcter discreto de
. la red cristalina para cuanhflcar algunos fenbmenos de 1mp0rtar1c1a tecno~
légica. Los resultados que se presentarin como eJemplos concretos correg
ponden al desarrollo del teina realizado en los dos {iltimos afios por el au =
_tor en colaboracién con miembros del grupo de Radiation Damage de la
Theoretlcal Physics D1v1310n, Harwell( 1, 2, 3) '

Las caracterlstlcas tecnolog'lcas de un materml se hallan esen ~
cialmente determmadas por su. poblacidn y distribucién de defectos micro-
estructurales; por elio el esfuerzo realizado en las Gltimas tres décadas
‘para detérminar la distorsién, energia y cinética de estos defectos. Esto
implica desarrollar modelos estdticos y dindmicos de los mismos. Hlstérl
‘camente la primera aproximacién fue considerar el defecto inmerso en un
medio continuo eldstico ( 4 ). Esto,como veremos mas adelante, implica
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dceptar 1& vilides dé 14 Iéy de Hiiske excep’to &b bisrioE pUntos. smguiares'
resulta, por lo tanto,en una aproximacién armoénica de la energia del me ~
dio, o sea se admite una dependen01a cuadrética de ésta con los deSplaza -
mientos., Esta aproximacién es valida para describir propiedades relacio
nadas al campo de largo alcance de los defectos, pero irreal para conside-~
-rar efectos de corto alcance,o sea en posiciones cercanas a los puntos sin
gulares del continuo. Por ejemplo una discusién sobre la mobilidad de u~
na dislocacién requiere un modelo discreto y admitir una ley de interaccién
atémica no lineal. A lo largo del trabajo describiremos la técnica de simu
lacidén por computadora desarrollada para el estudio de estos efectos de -
corto alcance :

+ 1. MODEI_DS E'LAS‘I‘ICOS.

En la llteratura elemental usualmente se clas 1flca Ios defectos se
gln su estructura y alcance de su campo de distors ibn en: puntuales, linea-
les, superflmales y volumétrlcos {5). A los efectos de este trabaJo es més
correcto dividirlos en defectos = potencmles ;cuya distorsién puede’ hallar: -
se solo a través de la variacién de la energfa potencial. del SIStema y defec
tos topolbglcos o "estructurales', los cuales implican no sblo’ una varia.= -

cibn de la energia potencial sito ademés la introduccién de discontinuida =
dées en'el campo de desplazamlen.to. Un defecto puntual { vacancm, 1nters- L
't1c1al _impureza } pertenece a la clase de defeccos potenCLales. Su introduc '
cibn en la red puede simularse a través de un con]unto de fuerzas externas
apllcadas F ( aquellas necesarlab para "hacer lugar" al defecto, flgura 1),
El campo desplazamiento se ‘halla minimizando la’ energla potenmal del sis-
terna : €

13 Y .. ) %
3 b I
Pl

_E;E(,'=+_'z,,.f;( ummz Bttt w0 w0 )

Donde: | - “ e S peot
| By éherg;a p'c;feqd; ial .dél c.i'_i.é.tal pérféét'o : : >
- _,1 | = | indica é.tomo ele del criStall perfeét.o " |
" F = fuerzas en los étomos de la red deb1da a la presen01a del

defecto : .
u (1) = des;:lazamwnto del &tomo 1 respecto a su posmlbn en el' ‘
cristal perfecto

g ; : S
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_ "Corta_r el desarrollo en serie en ell__térmi.no de segundo orden
constituye la llamada aproximacion arménica, Los desplazamientos re-
sultan-de la ecuacibn: : ‘ : '

“-',:(.3_)' : :

R ) . I-.._.i\.’_l.. . . . .
a A = @000 Foie)
) Modelos basados en la teoria continua de 'elast,icidad {5, 8} su- .
man a e€sta aproximacibn la de compatibilidad elastica. En estos ( 3) se’
expresa a través de la ley de Hooke: : o ;

W
L= 4

-6, - C-‘mt'_éu i}

-0 i] . tensibn; - .cll.jll.cl' : ctés. eldsticas; & &

g disfor_s_iér;-eléstica,'y la -
© distorsi6n se halla utilizando la ecuacién de ‘equilibrio:
STV AR o

)j = d / &xj = 2. 2 T E ._—.:.'".'. _’._ g,.

'y lade compatibilidad;
& 5 - . . . .:, (6)
e e .- € =4 |
Cimp jnq. -° mn,pq. _
: YO R TN T

Qt;si i=m 'o"m=p o i=p

1.-;-6i imp cohmutacién payr de 1, 2,3

t

. ~1.): si imp conmutacién impar de’l, 9. 8

ttapi. et
PR L1
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I o Las fuerzas sé consideran aplicadas en un punto singular
del contfnuo. Resultando en general para un defecto puntual: :

fp=2

L7 J’

Gg a/agj(SHH _7i'.ﬁf  7]

_ G: tensor de distorsién caracterfstica del defecto
6 delta de Dirac C k o=

Para modelar un defecto topolégico como una dislocacién .
se supone: S . - S 3 " Cat 3

F =0 . SR _ '_{8)',-'".._I

* y la’existencia de_ﬁna superflcu. S de discontinuida_ld rOdéada.po"r i_a ii_nea_ P

de c_iis'l_ocacién,ta'l que:
Fulen 0 L a e JENSN il

Donde
T .-[ 15 :Iidis.g:ontin‘ui_da;l al (ﬁruz'ar Iia-s_upér;;.;ic_lée S | ;
.0 | :-v_e'cto'r normal a S |
'L),".' : I\.rec_nto“r dé Buzl'gers' de la dislocacibn
AQeméé. de i __cqndi:c'i._én de (I:o.nf;o'r:io'_:_ . | ’
u (5) >0 .
ks - .t o

3 " " Analicémos, las aproximaciones utilizadas en el modelo
" continuo el4stico. La aproximacién de continuidad implica cons iderar

" despreciables distancias dei orden del pardmetro de la red. O sea del
- espec¢tro fonbnico del cristal cons iderar sb6lo. aquellos:‘ga-—v 0. Admitir

la aproximacién armbénica implica que las derivadas de orden superior

a dos en la energia son despreciables, 'O sea se halla un minimo de la *
energid bajo esta hipdtesis ¢ 1o que es equivalente la validez de la ley -
de Hooké. Evidentemente estas aproximaciones.van a dejar de ser

i+
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validas cuando nos hallemos en w: e¢niorno del orden de pocas distancias
atébmicas del nicleo del defecto puntval o la linea de dislocaci6n, Cuando
se aplica este modelo a estas disiancias generalmente se obtienen tenslo
nes superiores a la de fluencia do! materlal

B

3. TECNICA DE SIMULACION POR COMPUTADORA.

De acuerdo a lo enunciado en el pardgrafo anterior si s
-mteresa estudiar propiedades de defectos vinculadas con el asf llamado
"campo de corto alcance del defec to" la aproximacién del continuo eldsti-
co deja de ser valida. Ya mencionamos en la introduccién como ejemplo
de propiedades que necesitan ser modeladas en una '\proxlmamén discre=—
ta la de mobilidad de la dislocacidn, oiros ejemplos son problemas de nu=—
cleacmn interaccién, dislocacién defecto puntual etc.

& Una técnica desarrollada en los ﬁltlmos afios para mcorpo—"
rar al cdlculo él carécter anarménico de la distorsibn en el nGcleo del de- *
fecto y el discreto de la red consiste en la simulacifn’ por computadora
Se divide el cristal a simular en dos regiones; una central o regibén [, anar '
monica,donde se ubica el nacleo del defecto y una reglén 1l rodeando 2 la
anterior, arménica, Tanto la region I como la II son discretas, los dtomos
se ubican por sus coordenadas atémicas, Estos "dtomos' de la regién I
interactian enire siy con los de la regién II a través de un potencial inter
atébmico. Los datos de entrada al cédigo de cllculo son en general este
potencial, la estructura cristalina de 1a red en la cual se simula el defecto
y la expresidén del campo de desplazamlento generado por este en un me -
dio eléstico, que se supone véhdo en la regién I, Las dimensiones de la
regién 1 deben determinarse para cada defecto per el buen ajuste de los
desplazamientos cn la interfase I-IL. 'Las dimensiones de la region II se
‘hallan determinadas por el alcance del potencml de interaccién, El-despla’
zamiento -atdmico en la zona del nicleo del defecto se halla minimizando
numéricamente { 0 sea mc:orporando todos los términos significalivos del
desarrollo en serie ) la energia potencial de la zona I y de interaccidn I-
II, determinadas por el po'1encia1 interatémico, Histéricamente (.7, 8 )
estos cilculos rcpresentaban un desafio desde el punio de vista de conver
gencia y minimizacién numérica. A partir del trabajo de Norgett, Perrin
y Savino { 1 ) se demuestra que_el método de los gradientes conjugados de
minimizacién de funciones de "n'" variables desarrollado por Fletcher (8}
supera estas dificultades,concentrindose el problﬂma en la validez fisica
del cleculo

[.a principal inccrieza e€n estos cfllculos reside en la elec-
cién del potencial, Generalmenic se adopta una de dos aproximaciones po
sibles (10): i) se ajusta una forma deducida tedricamente del mismo a un
conjunto de valores experimentalcs, ii) se halla la expresién numérica
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mAs tratable de éste que ajuste los valores experimentales. Esto se de- -
. be a‘la impos 1b111dad actual de deducir un potencial de interaccidn a par="
‘{ir de primeros principios ( las aproximaciones en esie sentido que pare’
cen mas proéximas de rendir resultados son utilizando teoria de seudopo-'
tenciales ). Es imprescindible que el potencial elegido conserve la si -
metria y estabilidad de la red y sea mvariante frente a translacmnes del
cuerpo rfgldo y rotacmnes '

3. CALCULOS EN COBRE, 4! o

3.1. Potencial de interacc ifm :

: Englert et al. (II) deSarrollaron en el segundo de los es- -
quemas rm,ncmnados un potencial de pares fuera de equilibrio (para per- .
milir ¢l apartamiento de lag condiciones de Cauchy ) compuesto de cur —

-vas clbicas acopladas y con un rango de interaccién hasta terceros VL.CI- :
nos, Este potenmal ajusta los mgulentes parémetros

_ 1) Para des plazamlentos menores gque primer vecino un po-
_tencml de Rorn Mayer de acuerdo a datos de dano por ra.cllac16n il

ii) La 1p11cac16n de eate potenc1a1 s cond1c1ones de con=- -
Lorno que” m intienen el conjunto en compresion determina la estabilidad de
. uni ILd tabica centrada en las caras con el parametro del cobre = 3,608 -A

' : i) Las derivadas del potencial a_]ustan a las coustantes e=.
. lasticas y ddtos de dis permon f0n6mca (12). = : :

1v) La energ1a de formac16n de una vacancia resulta de 1 14 eV

_ V) }* 1 valor de la energla de falla de. amlamlento que res ulta
: 'del mcrcmento de energia de una red simalada en la computadora con una .
falla de ap1lam1(’nto mimlta reSpecto a una perfecta es de 70 ergs/cm2

: : Con este potencml utilizando la técnica mencmnada pode=
‘mos atacar todos aquellos problemas relac1onados con la estructura del =
nflcleo de un defecto en cobre. :

23 2.._ Disloéaéione's de'slizahtes- disbéiadas'en parciales cle Shockley.

: Es sab1do que gran cantldad de las diferencias tecnologlcas :
entre materlales de estructura ciabica ceatrada en las caras se hallan vin = -
culadas.a la ener g{a de falla 'de! material ( por eJemplo temperatura de re '
cristalizacién, tensién de comienzo de la etapa [1I en la curva.de deforma ~
cibn, ctc. ). Por 9110 gran cantldad de esi‘uerzo tebrlco-experunental geha
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' dedicado a 1a determmauon de Vi 110res= y 51gn1f1c:ado fisico de ‘ésta, El co-
bre,dado que es el material en que se posee mayor informacioén experimen
tal, resulta interesante de ser esludiado desde este puuto de vista y lo ha
sido'intensamente. En realidad gran parte de la importancia tecnolégica
que posee el valor de.la energia e falla se haya vinculadd a que resulta
precisamente esta energia la que balancea la .energia eldstica que gana el
cristal a través de la disociaci6n de la dlslocamén desllzante de vector
',de Burgerb af2 I_I‘LOJ en ;-

aj2 * {i10) — /s [i2i] + a/e [311] _'_'v.'(11_)"

determinando la separacién fina] en la configu‘racién res ultante.
2 - Durante muchos anoes se reallzaron es fuerzos para lograr '™
“ver' esta disociacibn en cobre. Recién en 1970 al uafsono los grupos de
microscopia electrénica de Oxford y Cambrldge puklican la concrecibn de -
. varios afos de labor con la obtencién de imégenes a través de la tecmca '
de. microscopia electrdnica dé hav débil que muestra la disociacidn men -
cionada (13, 14 ).  El problema con que tropieza la interpretacién de es -
tas imdgenes e¢s que las mismas (iependen de la configuracién del niicleo
"de la dislocacibn, o sea hay que poseer un modelo de éste, AdemAs el va-
lor de la energia de falla de apllamlento deducido a partlr de la separacion
entre las ‘parciales depende -de la fuerza entre éstas,- Esta separacmn es
de pocas distancias atémicas; o sca por lo dlscutldo ﬁnterlormente no es
valido aplicar la-teorfa eléstlca M4s a@in,cuando ésta fue aplicada en los
trabajos mencionados se halla que conclusiones obtenidas por la misma
contradicen la informacién experimental. Por ejemplo el cociente entre

la separacibén de una dislocaci6n de borde y una de hélice, que s6lo depende
. .del campo de distorsidn creado_por el defecto y no del valor de la energia

- de falla, resulta utilizando la teorfa elésuca en un medlo amsotréplco '

-8 borde_ /‘Shehce " I elastlco = 3. 2 ..(12),
De los resultados eXperlmentales utlllzando t-amblén es ta teorla para mter-
pretar las 1mz§genes, obtenidas, resulta;

‘ ébordé / b'Ihélif':e ' ’ekperimental I 2.1 (13)

Es por 1o tanto mdmpam—.-able utlllzar una teoria dlfez entc a la eléstlca pa=~
ra la inter pretacnén de estas experiencias, : T

: Uttllzando el potenc1a1 menc1onado se snnula en la compu-
tadora la configurac ién de dislocaciones infinitas. La regién I consta de
"aproximadamente 1.000 dtomos y el carécter infinito de la dislocacién se
obtiene a través de condlcwnes de contorno per16dlcas en ia d1rr-'cc16n de
' 1a lmea de la dlslocacwn ' -



| esquema deé célculo es el siguiente: se impone como
condicién inicial él desplazamiento &148tiéo Ahisotrépico cofrespondien~
te a dos dislocaciones parcial€s coh una $éparacion arbitrarid, s¢ minis
miza la energia de la regién Iy de interaccién I-II variando la posicién
de los Atomos en I,se ajusta la solucidn elastica en Il a la configuracidn
de I d'eter.mlinandé una hueva separac ién entre parciales, iterando iuego
el célculo sobre [ y II hasta que haya un Buen ajuste entre la solucidn e- .
 l4stica de IIy la discreta de I. 5 '

: las configuraciones obienidas con esta técnica se esque-
matizan en’las figuras 2, 3, 4, 5. Destacindose en la 5 la diferencia con
la distorsién en la zona del nicleo si se supone la validez de la solucidn
eléstica en ésta. La separacién enire las dislocaciones parciales corres
_pondientes a una dislocacién de borde es de 38 £ 6 R y18¢6 '_
enire las correspondientes a la de hélice, El cociente eatre éstas resul-
ta -entonces: B S N R R B
()

' 8yorde / - Bpalice . " lsimulado’. = 2,2, . (14
, Este resultado coincide con el deducido de las medicio -
nes de microscopia elecirbnica. Debemos recordar, sin embargo; que en
la deduccién de éste dltimo a partir de Jos valores experimentales inter
vino la aproximaci6n de considerar al ntieleo de la dislocacién con una
. configuracién eléstica para res olver las ecuaciones de difraccién del haz:
" electrdnico. Sise desea realizar un anélisis totalmente auto-consisten-
te estas deben resolverse con la configuracién resultante de la simula. -
cibn. Efectuado este anélisis en el caso de la dislncacibén de borde se =
gn se describe en (2) con la aproximacién columuat de Howie y Whelan
(15) se obtienen los resultadés resumidos en el cuadro 1. Enel mismo
se muestra la dependencia de la separacién entre las parciales del valor
 de la energfa de falla segiin se utilice el modelo discreto o el eldstico y
' la dependencia de la separacién entre los méximos de intensidad obser-
“vados eén microscopia electrénica con el modelo y valor de la encrgia de
falla. ' o - :

L

- CUADRO I -
Energia de: - Modelo "Separ'él_cién 2 _Modeld ~ Separacitn
falla. = " entre las disl. IR . entre maxi-
[ergs’/ em2).~ ‘parciales [A-__] . Eg w mos de inten
70 '+ Simulacién = 32 ‘Simulagién - 54F 4
70~ ' Simulacibn — . 32 Elfstico = .43
s I . El&stico - 20  Eléstico B 1

41 Eldstico < 38 Elsstico < 4718 °F



£ i Gltima Jmca C orrcbpunde'.ll .nnéhbh d(. lOb resu]tado.s experlmuntales
éfeciuado por Stobbs y Sworn (1 3), 1 valor: de 47t 6 es el madldo por estos
&ulorf‘a A owg . 1 ; < _ . 3
s, Analizando esios resultados se obtienen las siguientes con=
chugiones: ' ' C ¢ .

 ' L 1) la se para(,lon de equilibrio de lab dlslm.acmne& par01ales .
L.‘:—; mucho mayor que lo que pr edicc 111 tcorm (,]Ilhth"l para un valor equwa-
+ e niv de J1 energin de [ talla. - woat

. . 11) Tn 105 ;)(.rflleb *«J_Fnulado:-, de 1r1tenb1dad correbpondlentes
Camie 10500[)&1 -:clectirénica del hgz debil de la conflguramén obtenida por si-

' “mulacién 1a separacion de los picos de intensidad excede la separacién de

las parciales en 22:A. Este valor ¢s mucho mayor que el cbtenido én un

- mud( 1o (‘]dbth() ' : - ' : S o

_ i) Bl valor de 1'1 ¢ier g{a de falla del cob“e es buPEI‘lOI‘ a
los ?0 er ,r_,b/LmZ S

"

T T de dislocaciones de Fr:lu'k.-- ML B I N O L

v
3

. 1o xi)cr ieacias de mis 1‘oac0p1a el(,ctronlc.a de dos hace&. mues= -
" {rauna coniLgu:r acidn del lazo de dislocaciohes de Frank en cobre que ha- lle-
vado a Wilsony" Tirsch (16) y a Hauserman. (17) a sugerlr que el mlsmo se

_ dl‘:OLlcl atr dvés (1(, la rea(,(,mn"

i :
- E : : - - =+ i : Tt

- afas(ul — afs (112 + .—-;1/6_ . [110J (I ) “
- Js-)';'.;.e:u-msidéra q'ue esta dmocmmon ‘podr {a (,};phcar la esta—
. bilidad de este defecto a temperaturas de 773 K (18 19 ) donde su vida me - .

dn Seria d(‘J orden d(‘l segundo O m2nos,

Lr:}

.
.

‘Para f,,studlar estos defectos simulamos una regidn I con ;
mé:-, de 5. 000 4tomos y estudiamos aglomerados planos de vacancias de for

ma tr 1ang ular y hexagonal en el plano ( 111 ). En el caso de aglomeradoa
iriangularcs los Alomos de la regi6bn II los ubicamos en la posicidn de la |
red’ perfecta; en los hexagonales se les suma el desplazamiento correspon=
diente a un’ lazo de dislocacion c1rcular en un m@dlo eléstlco amsotréplco
(‘90) de 1guai radio gue el lado del hexagono e

3 % ik

Ii.s lmportante para comprender el mecadismo de auclea -
cién de estos defectos en la cascada de irradiacién-estudiar cuando un dis-
co de vacancias cohp%a 4 un lazo de dlslocacmn Para ello simulamos agre
gados con ordon e ecu,ntc de defectos y medimos la separacién entre pla -

nos (111) «1dvaconi es al mismo. Los res sultados se rebum-ﬁn en el cuadro II._M'

]
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Cudbnon 7

Namero de an o e g "~ Separacibén entre planos
vacancias Forma del aglomerado - (I |
e T : {a]

. S SR R B 1,136

o o s 1.088

3 . ~Triangulo . . . 1,109

1 Rombo - - .. . . ,T82

6 - Tri&ngulo . . ' ' . 094

7 . Hexdgono . - .614

10 : ., ' JTridngulo’ . o o C 7w .592

36 Tridnguio | - ;e ' ‘ N . . 586

47

Hexdgono =~ - _ - : e .."599

- - Vemos que aglomt r '1dos de 6 o més vacancias. colapsan a
dlstanc ias del orden de la separncion de la red perfecta més el relaJa-
micnio-debido a la pr u,t,n(_ ia de .(1 falla de apilamiento,simulado éste

en la falla infinita por Englert «1 al, (11). Esto demuesira que el lazo

de dislocacidn nuclea en’la misma cascada de 1rrad1_—1c16n donde la den

_sidad de defeclos producidos ek suficicnte para que exv-,tan aglomera -

dos de- ébt(.. o8 mayor nimero de vacancias ( 21 ), |

F ]05 lazos 1r1anuulareb estudlados compuestos por aglo-

"merados de hasta 36 vacancias, observamos que la configuracidn de e -
- quililrio es o] teiraedro de fallt de apilamiento, Este puede. pensarse

como formado por c¢l desplazanientio dé los d4tomos en el interior del te
traedro formado por los planos {III} que pasan por los lados del tméngu—
lo de vaganuas hum el plano que contiene el aglomerado 1r1101a1 Q como
¢l pasaje de una parcial de Shoo kley a lo largo de la ~ara del tetraedro .
dejando una dislocacion a/6 (110) en la arista-mecanismo de Silcox-
Hirsch (22}, l.as caras del telriedro son idénticas, cbservindose efec =
tos del ndcleo de la dislocacidn y la falta de coordinacibn atébmica en b

los wvértices. 1' sta conftguracmn se presenta en lab flguras 6y 7.

El laxo hexagonal m.lestra una compleJa dlsomacmn simi~

¢ 1ar ala pr-opuebta en la ‘férmula (15) pero en d1ferentes planos (11D} .

a los cuales pertenecen las aristas del hexagono Un aspecto-de la dis- -
lOFblOﬂ creada pOI‘ esta configur acidn se esquematiza en’la flcrura 8.




CONC LUSIONES

b ST - N B

© oy, Se ha deseado prebentar en este traba;o un resumen de la técmca
de sunulac i6n 'de defcctos por computadora Primeéramente se describieron
10& dlstmtos 1.1})0‘.:: de defectos que pueden estudiarse por, esta técnica~defec .

""to;-, potenc Laleb y topologmos Luego se destacaron las limitaciones d& los -

‘ modelos elastidos’y 1a necesidad de’ desarrollar modelos gue mcluyen el caf"_
‘récter. discreto y anarmoénico de la red, El trabaJo se eJemphﬁca ¢on apli "
‘caclones’ de 1a ié(,mr-a realmadas en cobre, e . -
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Fig, 1: - Modelo de 1mpur5§_za ubn*ada ‘en. mterstlcm octaodral en unr mate-
‘I‘Jhﬁ BTN \»la}

rial de estructura ‘¢abica’ centrada enel Cuérpo.
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[ig, 23w onf1gur1c16n :iztomlca corres pondlente a-la regisn I de una d‘ts— '
' lor*auon ‘de borde simiilada en cobte, * Proyeccidn en ui- plano "
1, (112) 1.0s5- cu*cu}oq tienen un didmetro 1gual a la mitad del ta=

mano aémico y s¢ indica 1a pos1016n ‘de las parctales de Shockley

! L% g . : L
war, L oL eture . Sy, T, p 1AL

“Fig, 3 ii,,IdenjL__u,a conﬁguramén gue cn la fig, 2 proyectada en el plano (IID).
- 1084 Circulos: tienen,un tamano 1gual ‘al atémico y se presenta €l°
plano superior y el inferior a la dislocacién, Obsérvese ia re -

.a; gi6n de falla entre las dos dlslocacwnes parciales.
. B gl gy TS g Lo . . “ . “ sj ] a4

A T ST

'E.ig., 4: CO(IIIgU.I‘“lClO(l correbpondlente la d151003016n de hellce proyec- :
-, ptada en (.1 plano (III) _ : :
' L EE I U SRR ¢ f'-. CrLEr R ®EL A LB
. . ‘5- T - o der g I P o, .
- Fige 5 . Dlstor.slon de corte (dl, / dz., X (110), X = (111') rep}"eseﬁ'ta-

da, como’ “funcibn dé X a 10 largo de la"dislocacién de borde, lLa
lmca llena correéspoade al modelo atormco la punteada al elasti-
“co. " a) Distorsibn entre planos en la zona de’ tens i6h reSpecto al”

plano de desllzamlento, b) en la Zzona de compresmn. & mpo eragn
V. Eo: o e

w1

i SR

Fig, 6; - JEOIIflngl"&ClOﬂ atomma de"an tetraedro de falla de apilamiento.
s 6a) Orlentambn del tetraedr;o respecto a los egfs clbicos. ’
N " 8b) Tetraedro éxtendido! ATAE SRy TRk e T A S

v Be) Conflguramén atomica de las caras én el tetraedro extendl-
' " do, Ciréuios mayores corresponden a atomos afuera del;
tetraedro, menores en las caras. U: indica que se ha perd1—

. : 5 5 do la con11gurac1on de’ falla de ap11am1ento o :
_ _ L J‘ . BT, Dok o

3 Wi, L B A - ,. 1 5 e . : T @
Fig.7: = Cara ABCT del tetraedro en ‘el plano ('III) Icolrr.-e}s"pondi:ente.

L TR . : : 25 LT e D N T gape B *
¥ i % m ;UJ By

- Fig.8a: Romb01de definido por los pl){anos (I1Dy que pasan a través de 1as

h aristas de uh ldzo.de dislocacidn (IIT) hexagonal . :

, .., 8b Desplazamiento relativo de los étomos en la dlre(:010n 112
- ‘7"’ i i .

“a lo largo de la cara ACBD. xR w il

8¢} Los de&plaéamlent()q de £b). representados en la dlrecmén AB
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