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En este trabajo se realizaron simulaciones démioa molecular (DM) de un modelo de teémsiuniaxial bajo tasas de deformaai

(¢ ~ 3.9 x 10" s71) que permitieron la generdri y la caracterizadh de la fractura diamica en un nanomaterialafyil ideal (sili-

cio) preagrietado. Estas simulaciones generaron la profageeila grieta a una velocidadaxima promedio calculada de 2 km/s, con
caracteisticas similares a las observadas en experimentos a escala maarasen otras simulaciones (y en la feprEntre estas similitudes
estuvieron la propagamn fragil de la grieta en los planos de clivgjel0) y (111), la influencia de los componentes tensoriales del esfuerzo
en la trayectoria de la grieta, los valores promedio e inateets de la velocidad de la grieta y la morfétbgde las piezas simuladas; esta
Ultima similitud cualitativa con las superficies de fractura obtenidas en experimentos a escaladpaaesoca el concepto de autoafinidad
de las superficies.

Descriptores: Simulaciones por diimimica molecular; fractura dimica; nano material; autoafinidad; superficies de fractura.

In this work molecular dynamics simulations (MD) of a model of uniaxial tension at were made rates of deforgmati8ro(x 10! 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 velogcity2dfm/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.

Keywords: Molecular dynamics simulations; dynamic fracture; nanomaterial; self-affinity; fracture surfaces.
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1. Introduccion grieta muy inferior a la velocidad de onda de Rayleigh en vi-
drio y en algunos otros materiales mugdiles [2,5,6,9,10],
Los materiales que se utilizan en estructuras de uso ingeniefd inestabilidad diamica de la punta de la grieta [2,5-14] la
cominmente contienen grietas, sin embargo, en la mayor pifurcacbn sinétrica de una grieta que originalmente se pro-
de los casogstas resultan inofensivas y no evolucionan gaga apidamente de forma recta en un campo tensil, la in-
la fractura. Pero cuando esas grietas se localizan en regifluencia del calor generado durante la fractupida en el
nes donde pueden presentarse esfuerzos elevados, entonggsceso de separaei o en la distribuéin de esfuerzos [6],
si deben verse como potenciales iniciadores de la fractura. Adl§ como la modelaéin abmica de clivaje diamico [4]. Por
establecerse los esfuerzodticos para el inicio y la propaga- otro lado, los febmenos asociados a la nuclgatiy propa-
cion de la grieta se puede presentar una aitd {00 m/s) o gacin de grietas en la llamada zona de proceso siguen plan-
baja (< 1 mm/&ho) velocidad de propagasi, segin las con-  teando diversas interrogantes que pueden ser abordadas me-
diciones de fuerza aplicadas (@sta, diramica, carga con- diante simulaciones a nivel@nhico [1].
trolada [1], agarre controlado [1], éera) y los factores am- Las primeras simulaciones de dmica molecular de la
bientales (temperatura, ambiente corrosivogteta). fractura datan de hace 36a@s [15], a lo largo de esto§as se
Si bien desde un punto de vistaaptico el inteés prin-  han desarrollado siguiendo dos distintos enfoques [8]: Identi-
cipal se enfoca en determinar si la fractura ocurre o no, tanticar al nivel nas simple ciertos mecanismos geinos de la
bién se ha advertido que los&isis diramicos —aquellos que fractura o determinar resultados de la fractura en el ni m
se realizan durante la propagamirapida de la grieta— tie- alto posible de precién para un material en particular.
nen aplicaciones pcticas, por ejemplo, son el fundamento  En el presente trabajo tomamos la segunda origaci
tedrico en los netodos de did®o para detener una grieta [2]; para analizar las simulaciones de atfinica molecular de
igualmente, son importantes para el estudio de terremotos, ¢a fractura de silicio monocristalino preagrietado, someti-
evaluaciones de di@ en accidentes y en operaciones minerasgo a cargas de terdsi uniaxial (modo 1); pero sin dejar de
entre otros [1-3]. considerar aquellas simulaciones no relacionadas con sili-
Aungue se han realizado muchos avancesdes y expe- cio [7,8,11,14-22] que incluyen avances importantes en las
rimentales en la fractura damica [4], &in persisten febme-  condiciones de frontera e iniciales, metoda#sg algoritmos,
nos que no eadh completamente entendidos [5-8], ertséos  resultados y tendencias en la simudacde la fractura de ma-
eshn: la existencia de una aparente velocidad terminal de leriales.
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Entre las simulaciones para el silicio destacan la de Hotes tuvieron las dimensiones de longitdg énx x altura en
lland et al. [23], ellos manejaron un potencial Stillinger- y x espesor err = 69 x 54 x 22A3, 65 x 55 x 22A3, y
Weber (SW) [24] para verificar algunos alcances del modeé9 x 57 x 2043, respectivamente.
lo de red [25]; tamlin la de Rrezet al. [26], quienes ba- Posteriormente, a las muestras se les realizaron muescas
sados en un pseudopotencial de efgetgtal [27] estudia- horizontales, paralelas al plano,£), con el objetivo de pro-
ron la anisotrofa del clivaje; igualmente las de Bernstein & piciar la propagacin de las fracturas. Los taifas (,,,) de
Hess [28,29], eféstas ensayaron diferentes potenciales inteéstas fueron equivalentes al 40% de la longitud de los es-
ratbmicos con lo cual mostraron la relevancia de los mismopedmenes en la direcon x, para efectuarlas se removieron
en la propagacin de la grieta; sin olvidar la de Swadem¢r —desde el extremo derecho hacia el centro de las respecti-
al. [30], ellos analizaron la propagéci de la grieta en fun- vas muestras— 2, 3 y 2 planos @®mos. De esta manera,
cion del tam&o de las muestras y de la tasa de libémade  las muestras tuvieron 3912, 3716, y 3#8@mos, respectiva-
enerdaG; y la de Buehleet al. [31], quienes detectaron que mente.
los cambios en la estructura se manifestaban en la velocidad Para modelar el comportamienisito de las muestras se
instanfinea de la punta de la grieta. implemenb un potencial interéimico SW [24] éste captu-

Los resultados de estas simulaciones muestran coma bien la fsica no lineal involucrada en el calentamiento y
cordancias con los productos de algunos experimena fusion [36]), y mediante simulaciones de DM danicas
tos [12,32,33] y con ciertos postulado$tieos [1,4,10,34], desarrolladas durante 20,000 pasos de tiempo (204s@s)
por ejemplo: la iniciadn de la fractura obedece la condici  asignaron 2 temperaturas iniciales (100 & 300 K) a cada una
de Griffith [29], la grieta se propaga en los planos de clivajede las 3 muestras.
que tienen bajas enées superficiales [26,28,30], la propa-  La simulacon de la deformaéin de las muestras se hi-
gacbon inicial recta de la grieta genera superficies de fracturao recurriendo nuevamente al potencial int@naito SW,
lisas [29,30]; en otros casoséle se observaron similitudes pero tambén se utilizaron otros dos potenciales érncps:
con los resultados de ciertos experimentos, por ejemplo: @é1SW1 [36] (éste es un potencial tipo SW que presenta ma-
comportamienta (G) [30], el maximo de la velocidad [30], yor estabilidad de los tetraedros que conforman la estructura
la anisotrofi del clivaje [26] y la apari€in de una inestabi- cristalina fcc tipo diamante, lo cual aumenta la rigidez de las
lidad en la velocidad [31]. muestras) y MSW?2 [39]&ste tamk&n es un potencial tipo

Esas investigaciones nos dieron el respaktmico, tal  SW que genera un mejor acuerdo de los valores @eluio
y como se explica en la siguiente séuti para elaborar el volumétrico (B) y de las relaciones de dispérside fono-
presente trabajo referente a la fracturaadaica, y tamtn  nes obtenidos por simulaciones con aquellos observados en
nos sirvieron para comparar nuestros resultados. En esta ifvs experimentos; lo que genera una mejor des@ipde
vestigacbn se simub por diramica molecular un modelo |a dinamica de la red cristalina), con la idea de que algu-
de tensdn en un nanomaterial dgil (silicio) ideal que ge- no generara caracisticas fagiles. Las ecuaciones de mo-
neid fractura. La idea principal era observar si en las fracvimiento abmico que permitieron modelar la expasiho-
turas generadas se apre@arrasgos detectados en muestragnogenea [19] de las muestras en la diréeci, sin control

de dimensiones mayores, lo que indieague @n en estas de temperatura, fueron las propuestas por Ztal [8]:
escalas nanoatricas se tendln caractésticas de fractales

autoafines [35]. Las dudas en cuanto a las similitudes que I =v+eyy 1)

podfian encontrarse suan porque las escalas de longitud F

y de tiempo entre las simulaciones y los experimentos son V=— —¢Euyy —(V 2
m

muy diferentes [7,20,36], adéxs las propiedades néucas
de los materiales en pediees dimensiones pueden ser muydondes es la velocidad de deformaci y ¢ es un coeficien-
diferentes de las que presentan los materiales mapmss, te de friccbn [40], o coeficiente de amortiguamiento visco-

aunque tengan la misma compo8&it{37]. so [20], que se aplica a una régi(1 celda) en la periferia en
x 'y eny de las muestras con el objetivo de absorber las refle-
2. Modelo xiones de fonones [40]. En la direbaiz se implemerd una

condicbn perbdica, con estdltimo se tuvo una situagh de
El punto de partida para las simulaciones fue lagenenaie ~ deformacdn plan&'.
coordenadas para losicieos de lositomos de silicio, esto se Paras se utilizb un valor de 0.39 Ts! [23], en tanto que
hizo a traes de la eplica tridimensional de una celda ideal para¢ los valores se incrementaron desde cero en la interfa-
unitaria dibica centrada en las caras (fcc) tipo diamante. Luese donde comenzaba la régide amortiguamiento hasta los
go, a ese sistema inicial de coordenadas se teegir3 mane- maximos de 0 Ts!, 0.0195 Ts?!, 0.195 Ts!'y 97.5 Ts'!
ras diferentes, con lo que se tuvieron los siguientes sistemaksedin el caso simulado) donde terminaba la degie amor-
(110)[110], (100)[010] —plano que no es de clivaje para el tiguamiento [40].
silicio— [38] y (111)[101] —plano de clivaje para el silicio— La implementadn de los anteriores elementos, aunados
[23]; esto con la finalidad de analizar diferentes escenarioa los componentesasicos de la diamica molecular (entre
en la propagadin de la grieta. Las muestras correspondien€stos el algoritmo Gear predictor-corrector para integrar las
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la punta de la grieta dividida por el intervalo de tiempo de
recopilacon de datos [8].

3. Resultados y discugin

COF Pl 0 o Ré B ®a, Al comparar los resultados obtenidos —principalmente, la
At Ra—— EARES e e morfologa de las piezas simuladas— con aquellos provenien-
tes de experimentos a escala macbpsta, de otras simula-
ciones y de la teda del continuo se observaron algunas dis-
crepancias pero tan#im varias coincidenciaéstas a pesar de

ecuaciones de movimiento) [41], en programas realizados é#/€ S€ tefan ciertos hechos discutibles [3,36], por ejemplo:

Fortran permitieron la simulaéin de la deformaén y de la  S€ utilizaron poten_ciales intefnqicos emfricos, con E}Itas
consecuente fractura de las muesitas tasas de deformamn y efimeros tiempos de propagénide

Durante las simulaciones se registraron, cada 500 pasé? fractura.
de tiempo (p.t.), los datos de posini energn, deformadn El analisis de la propaga@n de la grieta mosirel em-
y esfuerzos a nivel amico [42]. Luego, a esas Gitimas botamiento de la fractura al utilizar los potenciales MSW2 y
caracteisticas se les aplicuna discretizaéin para asignar- SW —similar a Hollancet. al[36]-, con un comportamiento
les un color [8] acorde a la magnitud de sus valores, estgictil (Figs. 1ay 1b, respectivamente), a pesar de que se si-
con el propsito de obtener una mejor visualizagide los mularon los planos de clivaje. La muestra SW mantuvo gran
fendbmeno#. Adicionalmente, se calcdilla velocidad pro- Parte del comportamiento cristalino, pero la muestra MSW2
medio de la grietatf,om), definida como la reladh entre ~ €xhibi la perdida total de la cristalinidad.
el camino de la grietal, — I,,,, y la duracbn del proceso de Al utilizar el potencial MSW1 sse manifesi la propa-
fractura [44]; ascomo la velocidad instaahea de la punta gacbn de la grieta, sin embargésta dependidel plano de
de la grieta, determinada como el cambio en la posicide ~ Propagadn, de la temperatura inicial de la muestray del co-

FIGURA 1. Fractura embotada: (a) con MSW2,@00), a los 1000
p.t.y (b) con SW, er{110), a los 2500 p.t.

FIGURA 2. Fractura en muestras MSW1 a 100 K iniciales y 0.195'Tmaximo: (a) en(110) a los 4000 p.t., (b) efil11) a los 3500 p.t.,
(c) en(100) a los 3000 p.t.

AR

Q

FIGURA 3. Fractura en muestras MSW1 a 300 K iniciales: (a) en (110) a los 4500 p.t. y Orfiaximo, (b) en (111) a los 3500 p.t. y
0.195 Ts'* maximo, (c) en (100) a los 5000 p.t. y 0.195 Fsmaximo.
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L & 1200 (d)\ TABLA . vprom €n(111), (100) y (110), obtenida en muestras
% E 10m MSW1 a 100 K y 300 K iniciales. Los valores reportados son el
C © . . . . P
. 5 / \ promedio de las,rom Obtenidas en las simulaciones dondees
Sk SR / \ (f), propa@® la grieta. Las velocidades de Rayleigh en los planos
B & g0 4 (111) y (110) son: 4.68 km/s [30,31] y 4.5 km/s [47], respectiva-
T35 , (b Yo \ / mente.
8 g 400 (©)
s g8 \ /
85 o (111)  (100)  (110)
g 0 ‘._‘_‘Lka (e) . Uprom (m/S)

0 1000 2000 3000 4000 5000 en las muestras a 100 K iniciales: 1902 517 961

Paso de tiempo Vprom (M/S)

en las muestras a 300 K iniciales: 1779 532 799

FIGURA 4. Velocidad instaréinea de la punta de la grieta de una

muestra MSW1 a 100 K iniciales en (100). [33,44,46], esto evoca el concepto de autoafinidad de las su-

perficies.
eficiente de amortiguamiento viscoso. Como f@dmtici- En el caso de la fractura efi00) a 100 K iniciales
parse [23,26,30,44-46], en los planos de clivaje se preésent (Fig. 2c) se analiz la velocidad instadnea de la punta de la
fractura flagil que gendr superficies lisas (Figs. 2a, 2b; 3a grieta, observando un comportamiento inestable y oscilante
y 3b); en tanto que en el plano de no clivaje la fractura—estolltimo era de presumirse, pues este plano no eadk f
presend pequéas oscilaciones en el camino principal [36] propagadn-— . Y, en diferentes pasos de tiempo —incisos (a),
(Figs. 2c y 3c), situaéin similar a la observada en una simu- (b), (c), (d), (e) y (f) en la Fig. 4— se siguia morfologa
lacion de Holland y Marder [36]. Las superficies de las frac-correspondiente (Fig.5), notando el reflejo del zigzagueo en
turas fiagiles generadas en las simulaciones mostraron ura superficie de fractura —un estudio semejarésta lo reali-
similitud cualitativa con aquellas superficies reportadas comaaron Buehleet al.[31]-.
atbmicamente planas en otras simulaciones [29,30] y con las Por otra parte, las velocidades promedig.{.,) de pro-
encontradas en experimentos para bajas @éedg fractura pagacdn de la fractura en las muestras MSW1 a 100 K ini-
en probetas de tarfia milimétrico a temperatura ambiente ciales y en las muestras a 300 K iniciales mostraron valores

5
AR

(c

. .

[)
)
)

= "&‘.’?\}\M

FIGURA 5. Evolucion 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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%
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FIGURA 6. Fractura en (110) en muestras MSW1 a 100 K iniciales y 0.195 Wsaximo, en diferentes p.t.: (a) 2000, (b) 2000 -4smos
exhiben el intervalo de;—y (c) 2500.

y tendencias similares (Tabla ). Los resultados concuerdan De los potenciales intef@inicos utilizados (SW, MSW2
cualitativamente con algunos obtenidos experimentalmentg MSW1) en el modelo, los dos primeros resultaron inade-
en materiales cristalinos, pues en estihisnos, la grieta cre- cuados para simular la fractura del silicio, pues causaban duc-
ce en los planos de clivaje a las velocidadestes [34 pags. tilidad que impeth la propagaéin de la grieta; el MSW1
190-193]. si geneb la fractura con caractisticas morfobgicas lisas de
Ademas, en la muestra representada en la Fig. 2(a) skas piezas simuladas en los planos de clivaje, dichas superfi-
efectd un ardlisis de los esfuerzoatomicos esto se hizo cies resultaron similares cualitativamente a las detectadas en
para tener un pametro cuantitativo que permitiera elucidar experimentos macroépicos [12,33]; lo que evoca el concep-
el camino de propagam, pues a los 2000 p.t. se presentaronto de autoafinidad de las superficies [35].

dos potenciales caminos smicos para la propagasi de la Asi mismo, las mayores velocidades promedio de pro-
fractura (Fig. 6a). En la Fig. 6b se reprod’uqe el espectro dﬁagaoi)n de las grietas se obtuvieron en los planos de cli-
los esfuerzos principales, notando que |aimos valores  \4ie 1o que concuerda cualitativamente con lo percibido en
se presentan en el probable camino superior. Lo que nos Cofisqjtados experimentales. Las velocidades instemts de

duce a postular en base al criterio del esfuerzximo, el |5q hyntas de las grietas en los planos de no clivaje tuvieron

cual se maneja en grietas dicas [10], que la fractura se \, comportamiento inestable: acéiedose y desacetendo-
debiera propagar por el camino superior, lo que efectivamensg o, forma oscilante, este escenario se maaitsstas su-
te sucede a los 2500 pasos de tiempo (Fig. 6¢). perficies de fractura con una cierta rugosidad.

lusi Los maximos valores de los esfuerzos principalésrat
4. Concluson cos permitieron sugerir el camino de propagadie la grieta.

El modelo de diamica molecular simulado en el presente  Los resultados adunostrados nos permiéin avanzar en

trabajo gend la propagadin de la grieta con algunas carac- la elaboradn de un modelo multiescalar de la fractura en
teristicas similares a las establecidas en laitefk0], a lo  materiales heter@neos, para dar continuidad a este trabajo
observado en algunos experimentos [33,34,44,46] y en otrd¥®s proponemos simular un material amorfo y a la par incre-
simulaciones [20,23,26,30,36]. mentar las dimensiones de las muestras en trabajos futuros.

i. 1 paso de tiempo = 1.02 fs, este valor es similar al manejado2. E. Sharon and J. Fineber§dvanced Engineering Materialls
por Bernsteiret al. [28,29] (1 fs); al utilizado por Buehlet al. (1999) 119.
[31] (1.5s); y al empleado por Hollaret al. [23]. 3. B. N. Cox, H. Gao, D. Gross, and D. Rittdhurnal of the Me-

ii. Esta limitante puede influir en la posibilidad de la nucléaci chanics and Physics of soli@s (2005) 565.

de dislocaciones [31]. 4. L. B. FreundDynamic Fracture Mechanic€Cambridge, Uni-

i#i. Se utilizaron 3,500 pasos de tiempo (3.57 ps) para la propaga-  Versity Press, Cambridge, UK, second edition, 1998).

cion de la fractura en el pland11), en tanto que efiL10) y 5. J. Fineberg, S. P. Gross, M. Marder and H. L. SwinriRiyys.
(100) se manejaron 7,000 pasos de tiempo (7.14 ps). Rev. Lett67 (1991).

1. Se utilizo XMakemol [43] como herramienta de visualizai 6. M. Marder and Xiangming LiuPhys. Rev. Let?1(1993) 2417.

1. K. B. Broberg,Cracks and FracturéAcademic Press, San Die- 7. Farid F. Abraham, D. Brodbeck, R. A. Rafey and W. E. Rudge,
go, 1999). Phys. Rev. Let73(1994) 272.
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