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En este trabajo se realizaron simulaciones de dinámica molecular (DM) de un modelo de tensión uniaxial bajo tasas de deformación
(ε̇ ≈ 3.9 × 1011 s−1) que permitieron la generación y la caracterización de la fractura dińamica en un nanomaterial frágil ideal (sili-
cio) preagrietado. Estas simulaciones generaron la propagación de la grieta a una velocidad máxima promedio calculada de≈ 2 km/s, con
caracteŕısticas similares a las observadas en experimentos a escala macroscópica, en otras simulaciones (y en la teorı́a). Entre estas similitudes
estuvieron la propagación frágil de la grieta en los planos de clivaje(110) y (111), la influencia de los componentes tensoriales del esfuerzo
en la trayectoria de la grieta, los valores promedio e instantáneos de la velocidad de la grieta y la morfologı́a de las piezas simuladas; esta
última similitud cualitativa con las superficies de fractura obtenidas en experimentos a escala macroscópica evoca el concepto de autoafinidad
de las superficies.

Descriptores:Simulaciones por dińamica molecular; fractura dinámica; nano material; autoafinidad; superficies de fractura.

In this work molecular dynamics simulations (MD) of a model of uniaxial tension at were made rates of deformation (ε̇ ≈ 3.9× 1011 s−1),
that allowed the generation and the characterization of the dynamic fracture in a previously cracked ideal brittle nanomaterial (silicon). These
simulations generated crack propagation at an average velocity of≈ 2 km/s with characteristics similar to those observed in experiments at
the macroscopic scale, in other simulations (and theory). Some of these similarities were the brittle propagation in the cleavage planes (110)
and (111), the influence of the stress tensor in the crack path, average and instantaneous values of the crack speed and the morphology of
the simulated samples; this last qualitative similarity with the fracture surfaces obtained in experiments on a macroscopic scale evokes the
concept of self-affinity of the surfaces.
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1. Introducción

Los materiales que se utilizan en estructuras de uso ingenieril
comúnmente contienen grietas, sin embargo, en la mayorı́a
de los casośestas resultan inofensivas y no evolucionan a
la fractura. Pero cuando esas grietas se localizan en regio-
nes donde pueden presentarse esfuerzos elevados, entonces
śı deben verse como potenciales iniciadores de la fractura. Al
establecerse los esfuerzos crı́ticos para el inicio y la propaga-
ción de la grieta se puede presentar una alta (> 1000 m/s) o
baja (< 1 mm/ãno) velocidad de propagación, seǵun las con-
diciones de fuerza aplicadas (estática, dińamica, carga con-
trolada [1], agarre controlado [1], etcétera) y los factores am-
bientales (temperatura, ambiente corrosivo, etcétera).

Si bien desde un punto de vista práctico el inteŕes prin-
cipal se enfoca en determinar si la fractura ocurre o no, tam-
bién se ha advertido que los análisis dińamicos –aquellos que
se realizan durante la propagación ŕapida de la grieta– tie-
nen aplicaciones prácticas, por ejemplo, son el fundamento
teórico en los ḿetodos de disẽno para detener una grieta [2];
igualmente, son importantes para el estudio de terremotos, en
evaluaciones de daño en accidentes y en operaciones mineras,
entre otros [1-3].

Aunque se han realizado muchos avances teóricos y expe-
rimentales en la fractura dinámica [4], áun persisten feńome-
nos que no están completamente entendidos [5-8], entreéstos
est́an: la existencia de una aparente velocidad terminal de la

grieta muy inferior a la velocidad de onda de Rayleigh en vi-
drio y en algunos otros materiales muy frágiles [2,5,6,9,10],
la inestabilidad dińamica de la punta de la grieta [2,5-14] la
bifurcacíon siḿetrica de una grieta que originalmente se pro-
paga ŕapidamente de forma recta en un campo tensil, la in-
fluencia del calor generado durante la fractura rápida en el
proceso de separación o en la distribucíon de esfuerzos [6],
aśı como la modelación at́omica de clivaje dińamico [4]. Por
otro lado, los feńomenos asociados a la nucleación y propa-
gacíon de grietas en la llamada zona de proceso siguen plan-
teando diversas interrogantes que pueden ser abordadas me-
diante simulaciones a nivel atómico [1].

Las primeras simulaciones de dinámica molecular de la
fractura datan de hace 35 años [15], a lo largo de estos años se
han desarrollado siguiendo dos distintos enfoques [8]: Identi-
ficar al nivel ḿas simple ciertos mecanismos genéricos de la
fractura o determinar resultados de la fractura en el nivel más
alto posible de precisión para un material en particular.

En el presente trabajo tomamos la segunda orientación
para analizar las simulaciones de dinámica molecular de
la fractura de silicio monocristalino preagrietado, someti-
do a cargas de tensión uniaxial (modo I); pero sin dejar de
considerar aquellas simulaciones no relacionadas con sili-
cio [7,8,11,14-22] que incluyen avances importantes en las
condiciones de frontera e iniciales, metodologı́as, algoritmos,
resultados y tendencias en la simulación de la fractura de ma-
teriales.
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Entre las simulaciones para el silicio destacan la de Ho-
lland et al. [23], ellos manejaron un potencial Stillinger-
Weber (SW) [24] para verificar algunos alcances del mode-
lo de red [25]; tambíen la de Ṕerezet al. [26], quienes ba-
sados en un pseudopotencial de energı́a total [27] estudia-
ron la anisotroṕıa del clivaje; igualmente las de Bernstein &
Hess [28,29], eńestas ensayaron diferentes potenciales inte-
ratómicos con lo cual mostraron la relevancia de los mismos
en la propagación de la grieta; sin olvidar la de Swadeneret
al. [30], ellos analizaron la propagación de la grieta en fun-
ción del tamãno de las muestras y de la tasa de liberación de
enerǵıaG; y la de Buehleret al. [31], quienes detectaron que
los cambios en la estructura se manifestaban en la velocidad
instant́anea de la punta de la grieta.

Los resultados de estas simulaciones muestran con-
cordancias con los productos de algunos experimen-
tos [12,32,33] y con ciertos postulados teóricos [1,4,10,34],
por ejemplo: la iniciacíon de la fractura obedece la condición
de Griffith [29], la grieta se propaga en los planos de clivaje
que tienen bajas energı́as superficiales [26,28,30], la propa-
gacíon inicial recta de la grieta genera superficies de fractura
lisas [29,30]; en otros casos sólo se observaron similitudes
con los resultados de ciertos experimentos, por ejemplo: el
comportamientov(G) [30], el máximo de la velocidad [30],
la anisotroṕıa del clivaje [26] y la aparición de una inestabi-
lidad en la velocidad [31].

Esas investigaciones nos dieron el respaldo técnico, tal
y como se explica en la siguiente sección, para elaborar el
presente trabajo referente a la fractura dinámica, y tambíen
nos sirvieron para comparar nuestros resultados. En esta in-
vestigacíon se simuĺo por dińamica molecular un modelo
de tensíon en un nanomaterial frágil (silicio) ideal que ge-
neŕo fractura. La idea principal era observar si en las frac-
turas generadas se apreciarı́an rasgos detectados en muestras
de dimensiones mayores, lo que indicarı́a que áun en estas
escalas nanoḿetricas se tendrı́an caracterı́sticas de fractales
autoafines [35]. Las dudas en cuanto a las similitudes que
podŕıan encontrarse surgı́an porque las escalas de longitud
y de tiempo entre las simulaciones y los experimentos son
muy diferentes [7,20,36], además las propiedades mecánicas
de los materiales en pequeñas dimensiones pueden ser muy
diferentes de las que presentan los materiales macroscópicos,
aunque tengan la misma composición [37].

2. Modelo

El punto de partida para las simulaciones fue la generación de
coordenadas para los núcleos de lośatomos de silicio, esto se
hizo a trav́es de la ŕeplica tridimensional de una celda ideal
unitaria ćubica centrada en las caras (fcc) tipo diamante. Lue-
go, a ese sistema inicial de coordenadas se le giró en 3 mane-
ras diferentes, con lo que se tuvieron los siguientes sistemas:
(110)[11̄0], (100)[01̄0] –plano que no es de clivaje para el
silicio– [38] y (111)[101̄] –plano de clivaje para el silicio–
[23]; esto con la finalidad de analizar diferentes escenarios
en la propagación de la grieta. Las muestras correspondien-

tes tuvieron las dimensiones de longitud (L) enx × altura en
y × espesor enz = 69× 54× 22Å3, 65× 55× 22Å3, y
69× 57× 20Å3, respectivamente.

Posteriormente, a las muestras se les realizaron muescas
horizontales, paralelas al plano (x,z), con el objetivo de pro-
piciar la propagación de las fracturas. Los tamaños (lm) de
éstas fueron equivalentes al 40 % de la longitud de los es-
pećımenes en la dirección x, para efectuarlas se removieron
–desde el extremo derecho hacia el centro de las respecti-
vas muestras– 2, 3 y 2 planos deátomos. De esta manera,
las muestras tuvieron 3912, 3716, y 3792átomos, respectiva-
mente.

Para modelar el comportamiento fı́sico de las muestras se
implement́o un potencial interatómico SW [24] (́este captu-
ra bien la f́ısica no lineal involucrada en el calentamiento y
la fusión [36]), y mediante simulaciones de DM canónicas
desarrolladas durante 20,000 pasos de tiempo (20.4 ps)i se
asignaron 2 temperaturas iniciales (100 & 300 K) a cada una
de las 3 muestras.

La simulacíon de la deformación de las muestras se hi-
zo recurriendo nuevamente al potencial interatómico SW,
pero tambíen se utilizaron otros dos potenciales empı́ricos:
MSW1 [36] (́este es un potencial tipo SW que presenta ma-
yor estabilidad de los tetraedros que conforman la estructura
cristalina fcc tipo diamante, lo cual aumenta la rigidez de las
muestras) y MSW2 [39] (́este tambíen es un potencial tipo
SW que genera un mejor acuerdo de los valores del módulo
volumétrico (B) y de las relaciones de dispersión de fono-
nes obtenidos por simulaciones con aquellos observados en
los experimentos; lo que genera una mejor descripción de
la dinámica de la red cristalina), con la idea de que algu-
no generara caracterı́sticas fŕagiles. Las ecuaciones de mo-
vimiento at́omico que permitieron modelar la expansión ho-
moǵenea [19] de las muestras en la dirección y, sin control
de temperatura, fueron las propuestas por Zhouet al. [8]:

ṙ = v + ε̇yŷ (1)

v̇ =
F
m
− ε̇vyŷ − ζv (2)

dondeε̇ es la velocidad de deformación y ζ es un coeficien-
te de friccíon [40], o coeficiente de amortiguamiento visco-
so [20], que se aplica a una región (1 celda) en la periferia en
x y eny de las muestras con el objetivo de absorber las refle-
xiones de fonones [40]. En la dirección z se implement́o una
condicíon períodica, con estóultimo se tuvo una situación de
deformacíon planaii.

Paraε̇ se utiliźo un valor de 0.39 Ts−1 [23], en tanto que
paraζ los valores se incrementaron desde cero en la interfa-
se donde comenzaba la región de amortiguamiento hasta los
máximos de 0 Ts−1, 0.0195 Ts−1, 0.195 Ts−1 y 97.5 Ts−1

(seǵun el caso simulado) donde terminaba la región de amor-
tiguamiento [40].

La implementacíon de los anteriores elementos, aunados
a los componentes clásicos de la dińamica molecular (entre
éstos el algoritmo Gear predictor-corrector para integrar las
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FIGURA 1.Fractura embotada: (a) con MSW2, en(100), a los 1000
p.t. y (b) con SW, en(110), a los 2500 p.t.

ecuaciones de movimiento) [41], en programas realizados en
Fortran permitieron la simulación de la deformación y de la
consecuente fractura de las muestrasiii.

Durante las simulaciones se registraron, cada 500 pasos
de tiempo (p.t.), los datos de posición, enerǵıa, deformacíon
y esfuerzos a nivel atómico [42]. Luego, a esas 3́ultimas
caracteŕısticas se les aplićo una discretización para asignar-
les un color [8] acorde a la magnitud de sus valores, esto
con el proṕosito de obtener una mejor visualización de los
fenómenosiv. Adicionalmente, se calculó la velocidad pro-
medio de la grieta (vprom), definida como la relación entre
el camino de la grieta,L − lm, y la duracíon del proceso de
fractura [44]; aśı como la velocidad instantánea de la punta
de la grieta, determinada como el cambio en la posiciónx de

la punta de la grieta dividida por el intervalo de tiempo de
recopilacíon de datos [8].

3. Resultados y discusíon

Al comparar los resultados obtenidos –principalmente, la
morfoloǵıa de las piezas simuladas– con aquellos provenien-
tes de experimentos a escala macroscópica, de otras simula-
ciones y de la teorı́a del continuo se observaron algunas dis-
crepancias pero también varias coincidencias,éstas a pesar de
que se teńıan ciertos hechos discutibles [3,36], por ejemplo:
se utilizaron potenciales interatómicos emṕıricos, con altas
tasas de deformación y ef́ımeros tiempos de propagación de
la fractura.

El ańalisis de la propagación de la grieta mostró el em-
botamiento de la fractura al utilizar los potenciales MSW2 y
SW –similar a Hollandet. al [36]–, con un comportamiento
dúctil (Figs. 1a y 1b, respectivamente), a pesar de que se si-
mularon los planos de clivaje. La muestra SW mantuvo gran
parte del comportamiento cristalino, pero la muestra MSW2
exhibió la perdida total de la cristalinidad.

Al utilizar el potencial MSW1 śı se manifest́o la propa-
gacíon de la grieta, sin embargo,ésta dependió del plano de
propagacíon, de la temperatura inicial de la muestra y del co-

FIGURA 2. Fractura en muestras MSW1 a 100 K iniciales y 0.195 Ts−1 máximo: (a) en(110) a los 4000 p.t., (b) en(111) a los 3500 p.t.,
(c) en(100) a los 3000 p.t.

FIGURA 3. Fractura en muestras MSW1 a 300 K iniciales: (a) en (110) a los 4500 p.t. y 0 Ts−1 máximo, (b) en (111) a los 3500 p.t. y
0.195 Ts−1 máximo, (c) en (100) a los 5000 p.t. y 0.195 Ts−1 máximo.
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FIGURA 4. Velocidad instant́anea de la punta de la grieta de una
muestra MSW1 a 100 K iniciales en (100).

eficiente de amortiguamiento viscoso. Como podrı́a antici-
parse [23,26,30,44-46], en los planos de clivaje se presentó la
fractura fŕagil que geneŕo superficies lisas (Figs. 2a, 2b; 3a
y 3b); en tanto que en el plano de no clivaje la fractura
present́o pequẽnas oscilaciones en el camino principal [36]
(Figs. 2c y 3c), situación similar a la observada en una simu-
lación de Holland y Marder [36]. Las superficies de las frac-
turas fŕagiles generadas en las simulaciones mostraron una
similitud cualitativa con aquellas superficies reportadas como
atómicamente planas en otras simulaciones [29,30] y con las
encontradas en experimentos para bajas energı́as de fractura
en probetas de tamaño milimétrico a temperatura ambiente

TABLA I. vprom en (111), (100) y (110), obtenida en muestras
MSW1 a 100 K y 300 K iniciales. Los valores reportados son el
promedio de lasvprom obtenidas en las simulaciones donde sı́ se
propaǵo la grieta. Las velocidades de RayleighcR en los planos
(111) y (110) son: 4.68 km/s [30,31] y 4.5 km/s [47], respectiva-
mente.

(111) (100) (110)

vprom (m/s)

en las muestras a 100 K iniciales: 1902 517 961

vprom (m/s)

en las muestras a 300 K iniciales: 1779 532 799

[33,44,46], esto evoca el concepto de autoafinidad de las su-
perficies.

En el caso de la fractura en(100) a 100 K iniciales
(Fig. 2c) se analiźo la velocidad instantánea de la punta de la
grieta, observando un comportamiento inestable y oscilante
–estoúltimo era de presumirse, pues este plano no es de fácil
propagacíon– . Y, en diferentes pasos de tiempo –incisos (a),
(b), (c), (d), (e) y (f) en la Fig. 4– se siguió la morfoloǵıa
correspondiente (Fig.5), notando el reflejo del zigzagueo en
la superficie de fractura –un estudio semejante aéste lo reali-
zaron Buehleret al. [31]–.

Por otra parte, las velocidades promedio (vprom) de pro-
pagacíon de la fractura en las muestras MSW1 a 100 K ini-
ciales y en las muestras a 300 K iniciales mostraron valores

FIGURA 5. Evolución de la punta de la grieta de una muestra MSW1 en (100), durante diferentes pasos de tiempo: (a) 1500, (b) 2000, (c)
2500, (d) 3000, (e) 4000 y (f) 5000.
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FIGURA 6. Fractura en (110) en muestras MSW1 a 100 K iniciales y 0.195 Ts−1 máximo, en diferentes p.t.: (a) 2000, (b) 2000 –losátomos
exhiben el intervalo deσ1– y (c) 2500.

y tendencias similares (Tabla I). Los resultados concuerdan
cualitativamente con algunos obtenidos experimentalmente
en materiales cristalinos, pues en estosúltimos, la grieta cre-
ce en los planos de clivaje a las velocidades lı́mites [34 pags.
190-193].

Además, en la muestra representada en la Fig. 2(a) se
efectúo un ańalisis de los esfuerzosatómicos; esto se hizo
para tener un parámetro cuantitativo que permitiera elucidar
el camino de propagación, pues a los 2000 p.t. se presentaron
dos potenciales caminos simétricos para la propagación de la
fractura (Fig. 6a). En la Fig. 6b se reproduce el espectro de
los esfuerzos principales, notando que los máximos valores
se presentan en el probable camino superior. Lo que nos con-
duce a postular en base al criterio del esfuerzo máximo, el
cual se maneja en grietas dinámicas [10], que la fractura se
debiera propagar por el camino superior, lo que efectivamen-
te sucede a los 2500 pasos de tiempo (Fig. 6c).

4. Conclusíon

El modelo de dińamica molecular simulado en el presente
trabajo geneŕo la propagacíon de la grieta con algunas carac-
teŕısticas similares a las establecidas en la teorı́a [10], a lo
observado en algunos experimentos [33,34,44,46] y en otras
simulaciones [20,23,26,30,36].

De los potenciales interatómicos utilizados (SW, MSW2
y MSW1) en el modelo, los dos primeros resultaron inade-
cuados para simular la fractura del silicio, pues causaban duc-
tilidad que imped́ıa la propagación de la grieta; el MSW1
śı geneŕo la fractura con caracterı́sticas morfoĺogicas lisas de
las piezas simuladas en los planos de clivaje, dichas superfi-
cies resultaron similares cualitativamente a las detectadas en
experimentos macroscópicos [12,33]; lo que evoca el concep-
to de autoafinidad de las superficies [35].

Aśı mismo, las mayores velocidades promedio de pro-
pagacíon de las grietas se obtuvieron en los planos de cli-
vaje, lo que concuerda cualitativamente con lo percibido en
resultados experimentales. Las velocidades instantáneas de
las puntas de las grietas en los planos de no clivaje tuvieron
un comportamiento inestable: acelerándose y desacelerándo-
se en forma oscilante, este escenario se manifestó en las su-
perficies de fractura con una cierta rugosidad.

Los máximos valores de los esfuerzos principales atómi-
cos permitieron sugerir el camino de propagación de la grieta.

Los resultados aquı́ mostrados nos permitirán avanzar en
la elaboracíon de un modelo multiescalar de la fractura en
materiales heterogéneos, para dar continuidad a este trabajo
nos proponemos simular un material amorfo y a la par incre-
mentar las dimensiones de las muestras en trabajos futuros.

i. 1 paso de tiempo = 1.02 fs, este valor es similar al manejado
por Bernsteinet al. [28,29] (1 fs); al utilizado por Buehleret al.
[31] (1.5 fs); y al empleado por Hollandet al. [23].

ii. Esta limitante puede influir en la posibilidad de la nucleación
de dislocaciones [31].

iii. Se utilizaron 3,500 pasos de tiempo (3.57 ps) para la propaga-
ción de la fractura en el plano(111), en tanto que en(110) y
(100) se manejaron 7,000 pasos de tiempo (7.14 ps).

iv. Se utiliźo XMakemol [43] como herramienta de visualización.

1. K. B. Broberg,Cracks and Fracture(Academic Press, San Die-
go, 1999).

2. E. Sharon and J. Fineberg,Advanced Engineering Materials1
(1999) 119.

3. B. N. Cox, H. Gao, D. Gross, and D. Rittel,Journal of the Me-
chanics and Physics of solids53 (2005) 565.

4. L. B. FreundDynamic Fracture Mechanics(Cambridge, Uni-
versity Press, Cambridge, UK, second edition, 1998).

5. J. Fineberg, S. P. Gross, M. Marder and H. L. Swinney,Phys.
Rev. Lett.67 (1991).

6. M. Marder and Xiangming Liu,Phys. Rev. Lett.71(1993) 2417.

7. Farid F. Abraham, D. Brodbeck, R. A. Rafey and W. E. Rudge,
Phys. Rev. Lett.73 (1994) 272.

Rev. Mex. Fis.58 (2012) 466–471
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