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Introduccién

Cuando se irradia un cristal con particulas energéticas se produce un dafio que se manifies-
ta como el desplasamiento de dtomos que dejan sitios vacios en la red (vacancias) y que
se ubican en sitios no cristalinos (autointersticiales). Como consecuencia de este proceso
se produce igual nimero de vacancias e intersticiales y sus concentraciones resunitan muy
superiores a las correspondientes al equilibrio térmico. Estos defectos pueden recombinarse
(vacancia - intersticial) reconstruyendo la red original, nuclearse 6 ser absorbidos por otros
defectos presentes en la red como dislocaciones, cavidades, etc. Los cambios dimensionales
que se observan macroscopicamente quedan determinados por la dinamica de estos sumideros
en el atrape de vacancias e intersticiales.

Uno de los primeros modelos para explicar la fluencia inducida por irradiacién es el de
Heald y Speight (1974), quienes proponen el siguiente mecanismo : cuando se aplica a un
cristal una tensién externa, los defectos producidos por irradiacion son atraidos preferen-
cialmente por dislocaciones favorablemente orientadas respecto de la tensién, SIPA (Stress
induced preferential attraction). En particular sostienen que aquellas dislocaciones con sus
vectores de Burgers paralelos a la tensién externa trepan por captacién preferencial de in-
tersticiales y aquéllas con este vector perpendicular a la tensiéon captan preferencialmente
vacancias. En consecuencia, el efecto neto de este mecanismo seria producir deformacién,
por trepado de dislocaciones, en la direccién de la tension aplicada.

Los modelos de fluencia bajo irradiacién basados en el mecanismo de SIPA, desarro-
llados entre otros autores por Bullough y Willis (1975), Bullough y Hayns (1975), Wolfer
y Ashkin (1975), aproximan la migracién de defectos puntuales hacia dislocaciones por la
migracién de una inhomogeneidad esférica en un medio eléstico continuo, lineal e isétropo.
La tensién externa distorsiona esta inhomogeneidad y produce una interaccién preferencial

entre el defecto puntual y las dislocaciones orientadas favorablemente.

iv



Sin embargo, Krénmuller et al.(1971), Savino (1977) y Dederichs et al.(1978), entre
otros, sefialan que la descripcién continua de la difusién inducida por tensién es, en general,
inadecuada. Considerando en la difusién el caracter discreto de la red, Savino (1977) y
Dederichs et al.(1978) sugieren que es la anisotropia del tensor dipolar del defecto Ia que
determina la anisotropia del tensor de difusién. Dado que una ves fijadas las condiciones de
contorno la corriente de defectos que va a la dislocacion esta completamente determinada
por la difusividad, la atraccién preferencial de defectos por dislocaciones favorablemente
orientadas respecto de la tension externa estd gobernada por la difusién anisotrépica : SIPA-
AD (Stress induced preferential attraction due to anisotropic diffusion)

A la descripcidn que coneidera el caracter discreto de la red vy la difusiéon como un pro-
ceso discreto de saltos térmicamente activados se la denomina aprozimacion discreta, para
diferenciarla de la descrip;ién continua.

El objetivo de este trabajo es estudiar la difusién anisotrépica de vacancias e intersticiales
a dislocaciones de borde y cavidades esféricas, en un metal de estructura hexagonal compacta
(hcp) sometido a tensiones y la potencia de cada uno de estos sumiderce en el atrape de
defectos puntuales. Entender la dindmica de los defectos puntuales en estos materiales
permite predecir su comportamiento bajo irradiacién.

Se elige la estructura hcp debido a que ha sido poco estudiada en la literatura y, ademés,
el zirconio y sus aleaciones, que tienen esta estructura, son utilisados como materiales para
componentes de reactores nucleares por su baja seccion eficas de captura neutrénica.

Para el estudio de la difusién se utiliza la 'aproximacion discreta’. Esta aproximacion fue
aplicada a materiales de estructura cibica por Kronmuller et al.(1971). Savino (1977) y
Dederichs et al.(1978) y sélo fue utilizada para la estructura hexagonal por Tomé (Te-
sis, 1982).

En este trabajo se calculan los perfiles de concentracién de defectos alrededor de los
sumideros, con un método numeérico y un método analitico. El numeérico es en general mas
preciso e incluye en sus cdlculos el campo externo y el campo del sumidero. Sin embargo,
tiene la desventaja de consumir mucho tiempo de computacién y si se cambia el valor de
algin pardmetro se debe rehacer todo el cdiculo. El método analftico reemplasa al sumidero y

su campo de deformacién, por un cilindro hueco en el caso de la dislocacién y por una esfera



hueca en el caso de la cavidad esférica. Si bien esta aproximacién es, en general, menos
precisa que la anterior se obtienen expresiones analiticas sencillas y sus resultados pueden
ser facilmente incorporados en una teoria mas general de comportamiento bajo irradiacién.

Se analizan, también, las implicancias de considerar dos condiciones de contorno, que se
representan por distribuciones periédicas 6 al asar de sumideros.

Para preservar la continuidad en el desarrollo de cada tema se explicitan en loe Apénd‘jces
los detalles de calculo. También se incluyen, en los Apéndices, los calculos de los perfiles de
concentracién de defectos puntuales alrededor de un cilindro hueco y de una esfera hueca,
con la aproximacién analftica, considerando difusividad isétropa.

Los parametros de los defectos puntuales que se utilizan en este trabajo corresponden a
célculos desarrollados por Tomé et al.(1979), Fendrik et al.(1982), Monti (Tesis, 1982) y Tomé
(Tesis, 1982), quienes utilisaron un potencial empirico que reproduce aproximadamente las
constantes elasticas del Mg y es ajustado a una energfa de formacién de vacancias de 0.8eV.

El presente trabajo se divide en tres Capitulos y a continuacién se hace una breve dea-
cripcién del contenido de cada uno de ellos.

En el Capitulo 1 se estudia la difusién de defectos puntuales en un cristal tensionado. Se
considera que los defectos difunden efectuando saltos térmicamente activados. Para estudiar
el proceso de difusién se tiene en cuenta la simetria de la red, las simetrias del defecto en
sus configuraciones de equilibrio y de salto y las simetrias de sdto.‘ Cuando la deformacién
externa es pequeila y homogénea, la relaciéon entre la difusividad y la deformacion es lineal
y estd dada por un tensor de cuarto orden, el tensor de elastodifusién. En este tensor
estan incluidas las simetrias del defecto en las configuraciones de equilibrio y de salto y las
simetrias de salto. En este Capitulo se calculan las componentes del tensor de elastodifusién,
en una red hcp, parala vacancia y el intersticial trigonal, en una base adecuada. Con estos
resultados se estudia la dependencia de la difusividad con la tensién externa y su relacién
con las configuraciones del defecto.

Como la distribucién de sumideros en un material es compleja hacer un estudio detallado
de cémo cada uno de esos sumideros compite con los otros en la absorcién de defectos,
para inferir propiedades macroscépicas, serfa imposible. Para resolverlo es necesario hacer
hipétesis y aproximaciones. Con ese fin se utiliza la teorfa de procesos de reaccién (Rate



Theory). En la primera parte del Capftulo 2 se dan las bases de esta teorfa que permite
deducir, a partir de un anélisis microscépico, las ecuaciones que llevan a describir propiedades
macroscopicas del cristal. Se define, utilizando esta teoria, la potencia de un sumidero en
el atrape de vacancias e intersticiales. Se plantean, en forma general, las ecuaciones y las
condiciones de contorno para calcular los perfiles de concentracién de defectos puntuales, que
difunden anisotrépicamente, alrededor de un sumidero y se seiialan los métodos que permiten
resolver esas ecuaciones. En la segunda parte del Capitulo 2 se aplica a dislocaciones de
borde lo desarrollado en la primera parte. Se estudia la difusion de defectos puntuales
a dislocaciones y se calcula el perfil de concentraciones, alrededor de una dislocacién, de
vacancias e intersticiales que difunden anisotrépicamente, en un metal hcp deformado. Se
utiliza en la solucién el método numérico y el analitico y se considera distribucién periédica
de dislocaciones. Se calcula la potencia de atrape de la dislocacién y los resultados se
comparan criticamente con los obtenidos por Woo et al.(1983) para distribucién al asar de
dislocaciones. Se estudia la dependencia de la potencia de la dislocacién con su orientacién
y con la magnitud y orientacién relativa de la tensién externa.

Finalmente, en el Capitulo 3 se estudia la difusién anisotrépica de defectos puntuales
hacia una cavidad esférica, en un cristal hcp deformado. Se resuelve el perfil de concen-
traciones de defectos alrededor de la cavidad considerando, en primer lugar, defectos que
difunden més répidamente en el plano basal que en la direccién del eje ¢ y en segundo lugar
el caso inverso. Con la aproximacién numeérica se estudian las dos condiciones de contorno:
distribucién periédica y distribucién al azar de cavidades. Con la aproximacién analftica
se encuentran soluciones relativamente sencillas sélo para el caso de cavidades distribuidas
al asar. En cada caso se calcula la potencia de la cavidad esférica en el atrape de defectos
puntuales. Se estudia la dependencia de la potencia de la cavidad con las condiciones de
contorno, el radio de la cavidad, la densidad de cavidades, la anisotropia de la difusién, la
tensién externa y los tensores dipolares del defecto. '
 En resumen, la finalidad de este trabajo es caracterisar la potencia en el atrape de defectos
asociada a dislocaciones y cavidades esféricas en un cristal hcp deformado; establecer la
dependencia de la difusividad de los defectos puntuales con la simetria de la red, la simetria
- del defecto y el campo de tensiones y estudiar cémo la potencia de los sumideros es afectada



por la difusién anisotrépica de los defectos puntuales.



Capitulo 1

Difusién en un cristal deformado

En un metal, a temperaturas cercanas a 700K, la concentracién de equilibrio de vacancias e
intersticiales es del orden de 10~% y 10~% por &tomo, respectivamente. Cuando el maf.erial
es sometido a irradiacion se producen vacancias e intersticiales en igual nimero, fuera del
equilibrio, y con valores de concentracién del orden de 10™* por étomo. Estos defectos
difunden hacia sumideros tratando de alcansar el equilibrio térmico. Si se estudia la difusién
de estos defectos puntuales con una teoria del continuo, la densidad de corriente de defectos
resulta proporcional al gradiente de concentraciones (ﬁrimen ley de Fick). Si ademés se
somete al material a un campo de tensiones, 6 la estructura de defectos en el mismo genera
un campo interno, se crea una corriente ‘de deriva’ que se suma a la anterior y que da cuenta
de la energia de interaccidn entre el campo aplicado y el defecto. Pero trabajar con una
teorfa del continuo significa desconocer, como ya lo seiialaran Savino (1977) y Dederichs y
Schroeder (1978), tres efectos que aparecen si se utilisa una aprorzimacion discreta, en la
que se tiene en cuenta la simetria de la red, las simetrias del defecto y sus mecanismos de
salto. Estos efectos son: i) el efecto que sobre la anisotropia del tensor de difusién tienen la
simetria del defecto y su mecanismo de salto; ii) la influencia que en el término ’de deriva’
tiene la interaccién del campo aplicado con el defecto en sus configuraciones de equilibrio y
de salto y iii) que el hecho de que el campo externo reduce la simetria de la red se refleje
en el tensor difusividad. Estos efectos fueron resueltos con una aproximacién discreta por
* * Kronmiiller et al.(1971), Savino (1977) y Dederichs y Schroeder (1978) para cristales ciibicos
y por Savino et al.(1987) para cristales de estructura hcp

En materiales de estructura hcp la difusividad es, en general, anisotrépica y debe ser
. resuelta con modelos discretos que tengan en cuenta no sélo la simetria de la red, sino también



la simetria del defecto en sus configuraciones de eql;ilibﬁo y de salto y los mecanismos de
salto, aiin en ausencia de tensiones. Si se aplica al material una tensién externa, la difusién
de defectos puntuales en la red se modifica. El efecto de la tensién sobre la difusion fue
estudiado por Kronmiiller et al.(1971), Savino (1977), Tomé et al.(1982) y Dederichs y
Schroeder (1978) para cristales ciibicos con una aproximacién discreta. En este capitulo se
estudia el efecto de la tensién sobre la difusién para cristales de estructura hcp.

El plan de este capitulo es el siguiente: en laseccién 1.1 se estudia, en general, el problema
de la difusién bajo tensiones; en la seccién 1.2 se resumen las caracteristicas generales de la
red hcp y las configuraciones de defectos puntuales en esta red; en la seccién 1.3 se calculan
los tensores de elastodifusién para vacancias e intersticiales para un material de estructura
hexagonal compacta y por dltimo, en la seccién 1.4, se discute la influencia de la tensién
aplicada sobre la difusividad .

1.1 Difusividad bajo tensiones

En esta seccién se estudia la difusién de defectos puntuales en un cristal tensionado, de
acuerdo al procedimiento sugerido por Dederichs et al.(1978) y Tomé et al.(1982). El objetivo
es encontrar una expresién general para el tensor difusividad en un material tensionado.

Sea una red cristalina discreta con un defecto. en el sitio de equilibrio i. Para que el
defecto migre del sitio de equilibrio : a un sitio de equilibrio ; debe desplasar a sus 4tomos
vecinos Fig.(1.1-a), lo que equivale a superar una barrera de energia. La trayectoria que
el 4tomo elige para migrar es aquella que le implica superar la mfnima barrera de energia.
Segin Vineyard (1957) y Flynn (1972) la minima barrera de energia corresponde a la energia
del ‘punto de ensilladura’ . Si no hay fuersas exteriores la barrera de potencial que atraviesan
los &tomos para migrar de un sitio ¢ de la red a un sitio j, es simétrica (Fig.(1.1-b), linea
de trasos). La energfa del 4tomo en la configuracién de equilibrio (£,) es la misma para
cualquier punto de la red y la energfa en la configuracién de ensilladura (Qo) es independiente
de si el 4tomo migra del sitio § al j 6 viceversa. La presencia de fuersas exteriores rompe esta
simetria y la energia potencial (en un caso unidimensional) toma la forma que se muestra
en la Fig.(1.1-b) en linea llena.

La probabilidad de que un defecto con orientacién n en el sitio i migre a un sitio j



Figura 1.1: (a) Migracién de un defecto puntual de un sitio de equilibrio i a un sitio de
equilibrio j. (b) Esquema de un perfil de energia del defecto en una red no distorsionada
(linea de trasos) y en una red distorsionada (linea liena)(caso unidimensional).



siguiendo una trayectoria n;; estd dada por la expresion:
v R) = vy exp{=[ QRM(R) - E®(R) ]/ kT ) (11)

donde Q y E son las energias de la red con el defecto en las configuraciones de salto y de
equilibrio respectivamente. La energia de activacién para que el defecto migre de la posicién
i ala j estd representada por la diferencia: wirmiu)(B) = Qvmi)(R) - E®(R;) , como

se muestra en la Fig.(1.1-b). ug ) representa una frecuencia asociada con la vibracién del

defecto en la direccién de salto (Vineyard, 1957).
Si ny es el nimero de orientaciones posibles del defecto en el sitio 1 y C*(R;) es la densidad
de defectos con orientacién n en ese sitio, la corriente de defectos del sitio 1, definido por R,

al sitio j, definido por R,-, estd dada segin Dederichs et al.(1978) por:

7% = y("""‘)(R,)C("’(R.) (1.2)

donde el vector &/ relaciona dos posiciones vecinas i y j(#F% = R, - R;).

La densidad de corriente de defectos J| (R;) es el flujo neto de defectos que entran y salen
del sitio 5 y est4 dada por: .

J(R) = 215 2D NRICR) - v (B O R, (1.3)

jmlnm

donde el primer término representa la disminucién de la densidad de defectos en i debida
al nimero de defectos que salen de ¢ y el segundo término el incremento de dicha densidad
por defectos que llegan a s desde sitios vecinos j.El factor 1/2 resuita de promediar el flujo
neto de defectos que entran y salen de i. La Zj.,con (7 # 1), es la suma sobre todos los N
sitios vecinos equivalentes que pueden ser alcansados por el defecto ubicado en 1, efectuando
un dnico salto térmicamente activado. La 3., es la suma sobre todas las orientaciones
posibles de los ejes de simetrfa del defecto en su posicién de equilibrio n y sobre todos los
caminos de salto posibles n;;, representando estos iltimos diferentes simetrias de salto.

Si se considera que el tiempo cancterfntiéo de orientacién del defecto es muicho menor que
el tiempo caracteristico de difusién, la distribucién en equilibrio térmico de orientaciones,
asociada a un sitio con concentracién C(&;) es de la forma (Kronmiiller et al.(1971)):

oo Ry = CUR) smpl= B /4]
as expl— E(R) /4T)

(1.4)



Considerando que la concentracién y la energia de interaccién en la configuracién de

equilibrio varfan poco para distancias del orden del parametro de red. se puede desarrollar:
C(R)) = C(R,) + #VC(R;) (1.5)
E™Y(R;) ~ E"(R,) + §"VE(R,) (1.6)

Si ademds se supone que las energias de interaccién son mucho menores que las de acti-
vacién térmica, : .
E™(R), E™(R)) << kT (1.7)
reemplazando las ecs.(1.4 - 1.7) en (1.3) se obtiene una expresi6én aproximada para el flujo
(Ceccatto, 1979):

J(R) = -RR)VCR) + =2 (ﬁ" ——<VE(R:)) (1.8)

donde C es la concentracién de defectos puntuales en el sito ¢ , £ es la energia promediada
sobre las ng orientaciones del defecto en ese sitio y [ es el tensor difusividad que toma la
forma: n Ny )

Dim(B:) = EZ )> .ue,p{ (@~ (R,) - E(R.n/ma" 2 (1.9)

j=1n=1 u.,=l
siendo la energfa media en el punto de equilibrio &, :
o] -
E(f) = - Y. B(R)

n=l

Para concluir este analisis queda por mostrar la forma explicita de las energias Q")
y E®™ y su dependencia con el campo de deformacién. Si se considera que el campo de
deformacién, ¢, varfa lentamente en una distancia atémica, la energia de interaccién entre el

defecto y dicho campo es, a primer orden (Savino, 1977):

E\(R)=-P.¢R) = —Pu en(R) ~(110)

donde P es el tensor dipalar del defecto y describe las fuersas que el defecto ejerce sobre
los 4tomos que lo rodean. g es el campo de deformaciones eldticas asociado al campo de
tensiones y es funcién de la posicién del defecto. En (1.10) se adopta la convencién de
Einstein para indices repetidos y se la seguira utilisando en el trabajo de aquf en adelante.



Con la aproximacién a primer orden en ¢ las energias en ambas configuraciones y en

presencia de tensiones resultan:

QrNR) = QM - Pt ew(R)
EM@R) = EY - PgVeu(R) (11

siendo Qo y E, las energias de las configuraciones de salto v equilibno. respectivamente, en
ausencia de tensiones y P’ y P° los tensores dipolares del defecto en dichas configuraciones.

En las componentes del tensor difusividad, ec.({ 9). estdn implicitas las simetrias de la
red con el defecto en la configuracion de equilibrio. las cuales entran via loe vectores de
salto §7 | y las energias de interaccién del defecto con el campo de deformacién, en las
configuraciones de equilibrio y de salto, via las energias £ y @ respectivamente.

En ausencia de tensiones la difusividad, ec.(1.9). resulta independiente de la posicién y
toma la forma:

N (")

N me -
=2 2 L exp(—(Q"™ - Fo)/kT] s} o1, (1.12)
J=in=lng=l
donde los supraindices repetidos i no implican suma.

1.1.1 Difusién en un cristal homogéneamente deformado

Si la deformacién es homogénea, todas las interacciones son constantes en el cristal y la
difusividad es independiente de R,

ne Ny (')

212, > —'—exp[ (@™ — Eo)/kT)
J=lns= N.,'=l
exp{(B"" — B*™).g / kT) s s}l (1.13)

Para deformaciones eldsticas del orden de 10~° y temperaturas de 700K, el exponente
de las exponenciales en la ec.(1.13) es del orden de 1072 lo que permite desarrollar Dy,

linealmente en g, obteniéndose:

ne Nij

D = Dl + 52 3 55 3 MR = B 502 (1.14)

j=lnsln =l



A es la probabilidad de que un defecto migre de un sitio i a un sitio j cuando la red ests

libre de deformaciones :
(»)

N = 7 expl—(QF™™" - Fo)/aT] (1.15)
Si se define el tensor de elastodifusién como:
A L ’nis) n)
dprmrl = 51:7—'22 z: Ad s s (P - P‘,( ) (1.16)

=l nmlng;xl

se puede expresar el tensor difusividad (1.14), de acuerdo con Flynn (1972), como:
ka = ng + dkwwl Cri (117)

Resulta ahora mds claro analizar el significado fisico del tensor difusividad, cuando el
cristal estd sometido a una deformacién homogénea. El primer término de (1.17) representa
la difusién de defectos en un cristal libre de tensiones y esta rel;monado con |la anisotropia de
la red. El segundo término da la dependencia lineal con el campo de deformacién ('drift dif-
fusion’) y est4 relacionado con la distorsién del defecto puntual en el campo de deformacién.

. En el caso de una red hexagonal compacta, los defectos puntuales tienen una tnica o-
rientacién en la poeicién de equilibrio y difunden de uno a otro sitio a través de una tnica
trayectoria de salto. Por lo tanto, para este caso particular, resultan no = 1y N;; = 1 en las
ecs.(1.14 - 1.16).

En la préxima seccién se dan las pautas generales para el calculo del tensor de elastodi-
fusién.
1.1.2 Difusividad y tensores de elastodifusién

En esta seccién se describe la metodologia utilisada para calcular los tensores de elastodi-
fusién. Siguiendo las sugerencias de Leibfried et al.(1978), se trabaja en la base ortonormal
de seis tensores que forman la base de todas las matrices simétricas de (3 x 3), como por
ejemplo D y ¢

Una base consistente con la simetria ciibica pero no con la hexagonal, es:

L (100 (100
b(‘)=7- 010 b"’=7. 010
31001 6\o0o0 3
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cumpliendo estos tensores la condicion de ortonormalidad:

I EY Y = s (1.18)

1)

Los tensores de difusién, deformacion y elastodifusion en esta base se eascriben como:

8
DY, = sz,A)bsz con ('\) Z DY. b('\) (1.19)
A=l
6
eq = Ee(")bs;\) con e‘”=2:,,b‘,}\) (1.20)
A=l _
¢ ) +
demt = 3 dOBOGD con ) = (b0, bty =
PWLE 31
Z dhvnrlb(x,b(A ) (121)
kernel

siendo Dg“), A y d*A) las componentes de 20 & ¥ d, respectivamente, en la base ).
d**) = 0 si A # ) para el caso de materiales ciibicos, pero no para el caso de materiales de
estructura hcp.

Con las expresionesde ), ¢ y ¢ en base | dadas por las ecs.(1.19), (1.20).y (1.21.),
la ec.(1.17) toma la forma:

[] []
Dim = 3. DEB0) 4+ 3 a8 (1.22)

Am} AAi=]

habiéndose aplicado la condicién de ortonormalidad (1.18).
En en el caso de simetrfa hexagonal, si se desarrollan las sumatorias en (1.22), se obtiene

la expresion para las componentes cartesianas del tensor difusividad en un material sometido

a tensiones:



Dim = DYy +drmien=
DY, + [dVbe™ + dODB0) @ 4
+ d@V3) 1) 4 JOND (3) 4 J3H) (8) 4

+ dUOB O 4 JONT) (5 4 KoORE) (0] (1.23)

Las componentes £{*) pueden ser calculadas con la ec.(1.20).

Si se analiza la ec.(1.23) queda claro que para calcular las componentes de [ es necesario
conocer las componentes del tensor de elastodifusién en la base ) , dadas por la ec.(1.21),
que se calculan més adelante.

1.2 Difusién en una red hcp
1.2.1 Configuracién de defectos puntuales

Para estudiar la difusién en un cristal hcp deformado, es necesario conocer las configu-
raciones de equilibrio y de salto de vacancias e intersticiales , los tensores de difusién en
ausencia de tensiones, los tensores dipolares en las configuraciones de equilibrio y de salto y
los tensores de elastodifusiéon. En esta seccién se hace una breve revisién de los resultados
obtenidos por otros autores y que se utilizan en este trabajo, y en la préxima seccion se
calculan los tensores de elastodifusion para vacancias e intersticiales en una red hcp.

Se comiensa con una breve descripcién de las caracteristicas de una red hexagonal com-
pacta. Esta estd formada por dos redes hexagonales simples interpenetradas. En la Fig.(1.2-
a) se representa la proyeccién de una capa de &tomos de una subred (circulos negros) sobre
una capa de d&tomos de la otra subred (cfrculos blancos), siendo los 4tomos de ambas subredes
iguales. Si se apilan indefinidamente capas de dtomos respetando esta secuencia se obtiene
la red hcp, Fig.(1.2-b). Esta red esté caracterisada por dos parimetros: uno corresponde
al plano basal, da la distancia entre primeros vecinos en ese plano y se lo denomina a ; el
otro define, en el apilamiento, la distancia minima entre dos ca.pé de una misma subred en
la direccién del eje z, y se lo denomina ¢ (ver Fig.(1.2-b)).

En este trabajo se desarrollan los célculos para una red hcp general y se los aplica a

una red de Mg, que tiene esta estructura. Para calcular las configuraciones de vacancias e



Figura 1.2: Estructura hcp . a) Proyeccién de una capa atémica sobre otra. b) Esquema

espacial de una parte de la estructura; la distancia entre dos capas sucesivas de distintas
subredes es c/2.
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intersticiales en Mg y los tensores dipolares correspondientes, Tomé et al.(1979), Fendrik et
al.(1982), Monti (Tesis, 1982), y Tomé (Tesis, 1982) representan las interacciones atémicas
en el cristal por un potencial empirico, que es un potencial central de a pares de corto
alcance. Eete potencial fue desarrollado por Tomé et al.(1979) y ests formado por una serie
de funciones ciibicas continuas con derivadas primeras y segundas continuas en los puntos de
empalme. El rango del potencial se limita a una distancia menor que la distancia al cuarto
atomo vecino desde el origen. Este potencial reproduce aproximadamente las constantes
eldsticas del Mg y es ajustado a una energia de formacién de vacancias de 0.8¢V.

Se detallan a continuacién los resultados obtenidos por estos autores, con referencia a los
sitios estables en los que pueden ubicarse en la red una vacancia y un intersticial y aquellos
sitios a los que pueden llegar efectuando un salo salto térmicamente activado. Para saltar de
un sitio estable a otro el defecto describe una dada trayectoria y elige aquélla que implique
superar la minima barrera de energfa. La configuracién que involucra la mfnima energia de
salto define el punto de ensilladura, representando éste un sitio de equilibrio inestable del
defecto.

Vacancias

En el proceso de difusién la vacancia puede efectuar dos tipos de salto. Partiendo de un
sitio estable en la red (A) como el indicado en la Fig.(1.3) puede liegar, en un solo salto, a
otro sitio estable mediante:

1) Salto de tipo B: son seis saltos equivalentes contenidos en el plano basal, representados
por direcciones de la forma: 4p =< a,0,0 > ;

2) Salto de tipo C: son seis saltos equivalentes con una componente paralela al eje c, tres
saltos con esta componente positiva, son los que se indican en la Fig.(1.3), y los otros tres
con esta componente negativa, siendo las direcciones de salto de la forma: ‘
Sac =< af2, a/2\/3, *c/2 >, donde a y ¢ son los pardmetros de la red hexagonal.

~ El punto de ensilladura para el salto de tipo B es de la iornia E.s = (0.5a, —0.15a, 0)y
para el salto de tipo C es de la forma E,¢ = (a/4,a/4V3,c/4) y coincide con un centro de
inversién de la red hcp.

Considerando los saltos para la vacancia aquf descriptos, y desarrollando la ec.(1.12), se

11
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Figura 1.3: Migracién de la vacancia

obtiene para la difusividad de vacancias en una red hcp , en ausencia de tensiones (ver
Monti et al.(1981)):

Di=D8, = DO = ;[311,(,“'3) exp(— AP [kT) + vi*© exp(— EAC) [k T)) =

3
% a?AAB) % AA©)

R=D% = PG exp(~BEOT) = ) (124
con Dﬂ, =0sii# jysiendo z la direccién paralela al eje c, Fig.(1.2-b). Para las energfas se
cumple que:

EQ) = " - By (1.25)

definiendo i el tipo de salto.
Los valores de D} y Dj} para vacancias, correspondientes a una temperatura de 700K .
figuran en la Tabla 1.1. Todos los célculos posteriores se harin a esta temperatura. Para
ajustar a la relacién DS /Dﬁ medida por Shewmon (1956) y Combronde y Brebec (1971)

para vacancias y para esta temperatura, se toma la diferencia en las energias de barrera
enire ambos tipos de salto:

AFE = Q.(o"o) - Qg“") = 0.014eV
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Si se conocen las difusividades se pueden obtener las probabilidades de migracién para
ambos tipos de salto de las ecs.(1.24) y resultan:

o - 2DL 4Dy
93

3 a?
ac) _ 4Dy
AT = 34 (1.26)

El tensor dipolar est& determinado principalmente, por las simetrias asociadas a la con-
figuracion del defecto. En este trabajo se utilizan los tensores dipolares de la vacancia en su
configuracién de equilibrio, L°, calculados por Tomé et al.(1979) mediante la técnica de la
funcién de Green y los correpondientes a las configuraciones de salto, L' | calculados por
Tomé (Tesis, 1982) utilizando la misma técnica.En la Tabla 1.1 se muestran los valores de los
tensores dipolares correspondientes a la configuracion de equilibrio y a ambas configuraciones

de salto, estos iiltimos referidos a sus respectivos sistemas propios (¢°).

Intersticiales

El estudio de estabilidad del intersticial ha sido desarrollado por Tomé et al.(1979) y
Fendrik et al.(1982) utilizando simulacién por computadora, para una red de M g descripta
por el potencial empirico. En ambos trabajos concluyen que la configuracién mas estable
es la trigonal, que se muestra en la Fig.(1.4). Dentro de cada tetraedro hay un intersticio
ubicado més cerca de su base que de su vértice. El intersticial ubicado en A puede migrar
a cinco sitios distintos efectuando un tinico salto. Tres de estos sitios corresponden a sitios
trigonales equivalentes (B, B’ y B” en la Fig.(1.4-c)), siendo las direcciones de salto de Ia
forma: §4p5 =< a/2,a/2V3,(c/2 — 223) > (z3.es la distancia del intersticial al vértice del
tetraedro en la direccién del eje ¢, Fig.(1.4-a). En particular, si el intersticial est& ubicado
en un tetraedro con el vértice hacia abajo Fig.(1.4-b), podré migrar a alguno de los tres
intersticios tetraedrales que lo rodean y cuyos vértices apuntan hacia arriba. Los dos saltos
restantes corresponden a desplazamientos del intersticial, en la direccién del eje c de la-celda
hexagonal y pueden ser descriptos como:

1) El intersticial en A migra hacia C, empuja al 4tomo de la red que estd en el vértice del
tetraedro, Fig.(1.4-a), y genera un 'dumbbell’ formado por dos &tomoe equidistantes de un
sitio vacante de la red, Fig.(1.4-d), siendo ésta una posicién intermedia inestable. En la

13
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Id
Cy ) (b

Figura 1.4: Migracién del intersticial trigonal. a) Cfrculo negro: intersticial trigonal; b)
Intersticios trigonales (bases sombreadas); c) Proyeccién plana de la migracién desde un sitio
trigonal a sitios equivalentes; d) y e) 'Dumbbell’ intermedio en la mugracion del intersticial
en la direccién z (de A hacia C).
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configuracién final el intersticial se ubica en el sitio vacante de la red y el atomo de la red
pasa a ocupar el intersticio del tetraedro inferior, Fig.(1.4-e). La direccién de salto es de la
forma: §4c =< 0,0, =223 >.
2) El intersticial migra hacia la posicién D, Fig.(1.4-a). Este salto es altamente improbable,
dado que para lograrlo el intersticial debe superar una barrera de energia de 0.73 eV, frente
a una barrera de 0.18 eV para migrar hacia C; por este motivo, este salto no se incluye en
los cdlculos.

Considerando los saltos analizados y aplicando la ec.(1.12), se obtiene para la difusividad

de intersticiales trigonales en una red hcp, en ausencia de tensiones:
1 1
D} =D; = Dy = u"a’ exp(~ ELP/T) = 2a? 24P

Dﬁ =D = g:/u’maz(-————.c/2 ; 22 )? exp(—-E'(mA'B)/kT) +
+ 2§23 exp(— EAO (kT =

3 ., .¢/2
= —a’(——-—c/ - 22312 AAE) 4 22 \(AMC) (1.27)

donde:
B9 = G -,
definiendo i el tipo de salto. y z la direccién paralela al eje c.

Los valores de DY y Dﬁ para interqticia.les que figuran en la Tabla 1.1 se calculan con-
siderando T' = 700K. Como para el caso de difusion de autointersticiales no hay resultados
experimentales que evaliien estas componentes, se utiliza AE = Q\*¢) — Q42 = 0.06eV.
Este valor fue calculado por Tomé (Tesis, 1982) utilisando el método de simulacién por
computadora.

Si se conocen las difusividades, de la ec.(1.27) se puede despejar la probabilidad de
migracién para cada tipo de salto, que resulta:

A‘(,A,B) _ _4%

A0 = zlg[%ﬁ_g,(_ci?_l"_’)_po] (1.28)

El tensor dipolar del intersticial en su configuracién de equilibrio, L y los tensores
dipolares de las distintas configuraciones de salto, L’/ estos dltimos con sus respectivos
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sistemas propios, é’, que se muestran en la Tabla 1.1, corresponden a loe calculados por
Tomé et al.(1979) y Tomé (Tesis, 1982) utilizando el potencial empinco para Mg y la técnica

de funcién de Green.

1.3 Tensor de elastodifusién en una red hcp

En esta seccion se derivan las componentes del tensor de elastodifusion para una red hcp.

Dado que para esta estructuraes ng =1y N,; = 1, la ec.(1.16) toma la forma:

P szZ,\os,, sSA(PY - P (1.29)

j=1
representando N el nimero de sitios j que el defecto ubicado en t puede alcanzar en un tnico
salto térmicamente activado.

Debido a las caracteristicas de la red hexagonal compacta. ia configuracién de los defec-
tos varia dependiendo de a cual de las dos subredes interpenetradas estén referidos dichos
defectos. En el célculo se considera un tipo de salto A, dado y se superponen todas las con-
figuraciones posibles suponiendo el mismo origen de salto. Utilizando matrices de rotacién
T se generan todos los saltos equivalentes, para todas las configuraciones del defecto . Se
promedia luego sobre dichas configuraciones y se suma, finalmente sobre los distintos tipos

de salto. La ec.(1.29) resulta de la forma:

Ak 2 N, . 71”
Darmrl = 2“, Z[ N .§1T , ,,,,s,,, o
T TR (PR _pe (1.30)

representado § las direcciones de salto en unidades de a. La }; representa la sumatoria sobre
los distintos tipos de salto h que el defecto puede efectuar N, = ¥* x N, es el producto
del nimero de configuraciones, N*, por el nimero de saitos equvalentes a uno dado, N,

en una configuracién. La £ representa la sumatoria sobre todos los saltos equivalentes

N{jmi
a uno dado considerando todas las configuraciones distintas del defecto para ese saito .

Las componentes de ¢ en la base b, ec.(1.21), tienen la forma:
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d2A) = (b(“) db(“'))—

bQNo

- [ r.’r" b(b;\-)S ! 3"::
ZkT E c u‘§l )
TRITSHE)( P:‘(ﬁ.)_ o)) (1.31)

En las préximas secciones se aplicara este desarrollo al célculo de los tensores de elasto-

difusién, para vacancias e intersticiales, en un material de estructura Acp.

1.3.1 Tensor de elastodifusién para vacancias

Se calcula a continuacién el tensor de elastodifusién para la vacancia en una red hcp. Como
se detallS en la seccién (1.2.1) esta vacancia puede efectuar dos tipos de salto: uno en el plano
basal y otro con una componente en la direccién del eje ¢, Fig.(1.3). Para ambos saltos la
vacancia puede partir de dos configuraciones distintas (N* = 2), que corresponden a que esté
ubicada inicialmente en una u otra de las dos subredes que forman la red hcp. Dado que son
seis los saltos equivalentes para cada tipo de salto,resultan N, =6y N, = N> x N, = 12,
En la Fig(1.5) se representa una proyeccién plana de las dos configuraciones posibles de una
vacancias en una red hcp. Estas configuraciones corresponden a ubicar la vacancia (A4) en
una u otra de las dos subredes que generan la red hcp. En ambos casos la vacancia puede
saltar deade el sitio A a seis sitios basales (B) y a seis sitios no basales (C), tres de éstos
con componentes en la direccién del eje c positivas y tres negativas. Si se superponen ambas
configuraciones en el sitio A, los saltos a primeros vecinos basales ( B) resultan coincidentes.
Los saltos a primeros vecinos no basales (C) son doce. Seis se obtienen a partir de un salto
dado con rotaciones de 0°,+60° +120° y 180° alrededor de un eje perpendicular al plano
(z,y) y los otros seis por reflexiones de los primeros en ese plano.

Teniendo en cuenta estas consideraciones y reemplasando en la ec.(1.31) los valores de
,\5 dados en lav ec.(1.26), se obtiene para las componentes ¢n la base { del tensor de elasto-
difusién para vacancias, en una red Acp, los siguientes valores:

i = @, ") = Z 2 + (207 + (R THES)

hml
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(a)

(b)

Figura 1.5: Proyeccién plana de las dos configuraciones de una vacancia, (A), en una red

hep.

& = (4, @) =

13 = (B, )

&3 = (), V)

&9 = (49, )

d* = (h(i), &(l))
¢(“) = (h(s), ﬂ(s))

4% = (h(o)' ﬂ(‘))

h
5 REM? + ()7 - 2]

h=1
(P:: + w ZP::)
22: i [(r2)? + (r}o)? + (r2)7]
A=l \/ikT ‘ ' ’
(PX + P} -2PY%)
3. Mbg?
E f kT[('“” + (rhe)3 — 2(rhe)2) Tr(P*)
Z T {[( rae)? — (r))?)[Ph - P+
+4ryery  Por}

m
Z —5L [rherhe phe +r¢'r¢°Pﬁ':l

A=)

= d®¥ (1.32)

con d™) = Oparad # XNsblosi AN = 3,456 siendo P = P _
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y 7% = #%. En los cdlculos se considera para h =1 % = (1,0,0) y para
h=2 7k =(1/2,1/2V/3,c/2a) en unidades de a (ver Tabla 1.1)

1.3.2 Tensor de elastodifusién para intersticiales

Finalmente, se calcula el tensor de elastodifusién para el intersticial tngonal, en una red hcp.
De acuerdo a lo visto en la seccién 1.2.1, este intersticial puede efectuar dos tipos de salto:
1) Migrar hacia los tres sitios intersticiales que lo rodean; 2) Migrar en la direccién del eje ¢
via un 'dumbbell’ (ver Fig.(1.4)). Para el primer tipo de salto se consdera que el intersticial
puede partir de cuatro configuraciones distintas (N* = 4); dos de ellas corresponden a
intersticiales ubicados en tetraedros cuyos vértices, apuntan hacia arriba, y las otras dos en
tetraedros cuyos vértices apuntan hacia abajo, y cuyas bases pueden estar ubicadas en los
plancs de una u otra de las subredes que generan la red Acp. Como hay cuatro configuraciones
posibles y tres saltos equivalentes (N.. = 3), para este tipo de salto es N, = NMx N, =12.
Ademads, debido a las simetrias de los saltos, las matrices de rotacién 7' corresponden a
rotaciones de 0°,+60°,+120° y 180° alrededor del eje z y a reflexiones de los vectores asi
obtenidos respecto del plano (z,y), como en el caso de las vacancias. Para e segundo tipo
de salto, el que genera el ’"dumbbell’ intermedio, sélo aparecen dos configuraciones distintas
(N} = 2): una configuracién corresponde al tetraedro con el vértice hacia arriba y la otra
con el vértice hacia abajo y como hay un solo salto probable es N, = N* x N_, =
Desarrollando la ec.(1.31) con estas simetrfas de salto y utilizsando las probabilidades de
migracién dadas por la ec.(1.28), se obtienen las componentes del tensor de elastodifusién
para el intersticial trigonal:

ny _ 2 a? (ABN\2 4 ((ABN\2 4 ((A,B) A.B)
J - kT [(1‘ ) + (1" ) + (r )z]T"(E )
2)0“'(:)3321- L N P (EA'C))
2) ’\c()"a) ’ (4,83 (A,B)\2 (A,B)\31( PA.B) A,B)
d? = () + (rg®?)? = 2422 (PLA2) PABY —

- 2P(A.B)) — __é%’_’_r(ﬂac) + P(A c) 2}1"4,0))



d(12) = Aq():‘/_) [( (A, B))2 (rgA,B)):l + (r(A,B))2](P(A.B) + P("A.B) _
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£00 = 409 (1.33)

siendo z7 igual a z3 medido en unidades de a. Los vectores de salto que se utilisan en los
calculos son: (48) = (1/2,1/2v/3,¢c/2a — 2z7) y 7A€ = (0,0, ~2z7) en unidades de a
(Tabla 1.1) . El tensor dipolar E"‘) corresponde a la diferencia entre el tensor dipolar de
la configuracién de salto y el tensor dipolar de la configuracién de equilibrio.

1.4 Dependencia de la difusividad con la tensién

Cuando se aplica a un material un campo de tensiones uniforme, la difusividad de los defectos
puntuales se altera. Este efecto se analiza a continuacién con un ejempio sencillo.

Se define un sistema de coordenadas cartesianas (z, y, z) coincidiendo la direccién z con
la direccién del eje c de la red hexagonal compacta, Fig.(1.6). Se aplica una tensién uniaxial
en la direccién del eje z, de traccién y compresion, y se calculan las componentes del tensor
difusividad : D 1(Dss 6 Dyy) y Dy(D,,), correspondientes. Dado que lo que se quiere analisar
es ] efecto de la tensién sobre la difusividad de los defectos puntuales se elige esta simetria
particular para no introducir complicaciones matematicas innecesarias.

Para calcular el campo de deformaciones inducido por el campo externo de tensiones
se utilisa elasticidad is6tropa, pues como demuestran Tomé et al.(1976), en cristales hcp
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Figura 1.6: Orientacién de la terna cartesiana y del campo de tensiones en la red hcp.

el efecto de la anisotropia eldstica es despreciable frente a la amsotropia del tensor dipolar
del defecto, en la evaluacién de la energia de interaccion del campo con el defecto puntual.
Con esta aproximacion, la tensién uniaxial o, en la direccién del eje z, genera un campo
de deformaciones cuyo valor es ¢ en la direccién z y (—ve) en las otras dos direcciones

cartesianas, siendo ¢ = o/E(E = médulo de Young). Los autovalores de este tensor en la

base § son:
1 1 €
e = 75(:,, + eyt ey) = %(l - 2v)
e? = %(cu +€" - 2‘::) = —%(1 + V)
e = 715(3,, — ) =0
¢ = 0 s i=4,56. (1.34)

Reemplasando (1.34) en (1.23) se obtienen las expresiones andliticas para las componentes



del tensor difusividad, que resultan:

Dy=D.. = Dy = D%+ (B a4 Zog) -
2(1+V) 72) 12)
75 (\/_d( +d")] ¢ (1.35)
Dy=D,. = Dﬁ+[“‘—2"’(¢“’—-7dﬂ”)—
2(1+V) 22) 12)
V. \/_a( +d1)] e (1.38)

Si en las ecs.(1.35) y (1.36) se reemplazan las componentes del tensor de elastodifusién para
vacancias, dadas por las expresiones (1.32) y para intersticiales por las (1.33), se obtienen
las componentes del tensor de difusividad para estos defectos, en un campo de deformacién

inducido por una tensién uniaxial en la direccién del eje c. Para vacancias, resulta:

3ha?

D, = D°+Z T S22 ((r2) + (r VNPl — (Pl + Pl e (1.37)
A=1
Dy = +§:3"°° (M) [P — u(Phs + Pha)] e (1.38)

siendo P* = PU*) — P¢ donde h, indica los distintos tipos de salto. Las vectores de salto,
para la vacancia, 7 = % | figuran en la Tabla 1.1

Las componentes del tensor difusividad para intersticiales, en este caso, tienen la forma:

0 3APq? AABNI L ((AB) A,B) B) AB)
D.L=D,L + TT-——[( d ) +(7‘" )2][})‘(" -—IJ(P:" +Fn‘ )]E (139)
3,\0A.B) 2(,&4,5))2
Dy = D° + { 5T [PLAB) _ y(PAB) 4 P‘,:'”’)] +
(A0) 3
+ 2’\—"3.?_[13040) V(PAC) 4+ PACH]} ¢ (1.40)

kT

Si i es la direccién de salto, resulta P{49) = P%4+) _ pc Los vectores de salto para el
intersticial , 7(4#) = §(4%) estin dados en la Tabla 1.1.

Si se analisan las ecs.(1.37 - 1.40) se concluye que pa.:u ambos tipos de defectos, las
componentes de la difusividad dependende la siguiente relacién entre los tensores dipolares
del defecto:

Py =Pl —v(Fi + FY) (1.41)



con P = pM) _ P representando ho los saltos de tipo (A4, B) 6 (4,C) . Para vacancias,
Dy y Dy dependen de P,'f' para los doe saltos: (A4, B) y (A, C). Para intersticiales, en cambio,
D, depende sélo de P}-A'B) en tanto que en Dy intervienen PPy P-}“’c).

Se calculan las componentes del tensor difusividad a T' = 700K y los valores de P&
para vacancias e intersticiales. Se utilizan los vectores de salto y los tensores dipolares en las

configuraciones de equilibrio y. de salto, para una red hcp de Mg. que figuran en la Tabla

1.1, en la que también se muestran los valores de D9 y D} previamente calculados. Para el
campo de deformacién se utilizan valores de ¢ comprendidos entre (—0.0056 < ¢ < 0.005).

Los valores de Dy y D, se representan en la Fig.(1.7) en funcién de la deformacién. En
la misma figura se representa el cociente entre ambas componentes del tensor difusividad
(que se denomina $%), en funcién de ¢, el que muestra la variacion de la anisotropia de la
difusién de defectos puntuales con la deformacién Por definicién 8% =D, /Dysi Dy < Dy y
si esta condicién no se cumple se intercambian las componentes.

En presencia de un campo uniaxial de tensiones, en la direccion del eje ¢, para los tensores
dipolares, en las configuraciones de equilibrio y de salto, utilisados (Tabla 1.1) y dentro del
rango de deformaciones considerado, se observa el siguiente comportamiento para vacancias
e intersticiales:

¢ Parala vacancia D, y Dy tienen pricticamente el mismo comportamiento con la tensién
externa: decreciente si el campo es de traccién y creciente si el campo es compresivo.
Dado el comportamiento similar de ambas componentes, la variacién de la anisotropia
en la difusién de vacancias (3%) es muy pequeiia dentro del rango de deformaciones
considerado. Lo que define, en las ecs.(1.37) y (1.38), el mismo comportamiento de las
dos componentes de la difusividad (D, y Dy) con la tensién, es el hecho de que Pp* es
negativo para los dos saltos (A, B) y (A, C).

o Para el intersticial, en cambio, D; varfa muy poco con la deformacién y con la misma
tendencia que las componentes de difusividad de las vacancias. Sin embargo, Dy mues-
tra una marcada dependencia con la tensién y su comportamiento es opuesto al de las
componentes anteriores. Este resultado para el intersticial coincide con el hecho que
el valor del pardmetro P}“'B) que interviene en el célculo de D, ec.(1.39), es negativo
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como en el caso de las vacancias y su valor absoluto es muy pequeiio. P&"C’, en
cambio, es positivo y determina que el comportamiento de Dy, ec.(1.40), sea opuesto

al de las componentes anteriormente estudiadas.

De este anilisis se puede concluir que si a un cristal hcp se le aplica uni tension uniaxial
en la direccién al eje c, la dependencia de la difusividad con la tension esté determinada por
la relacién entre los tensores dipolares dada por el parimetro Pr.

A ho .o,

AE=0,071
T

€107

Figura 1.8: Idem Fig.(1.7) para intersticiales con distintos valores de AE(0.016¢V,0.06¢V y
0.071¢V)

Finalmente se estudia la dependencia de la difusividad de intersticiales con la tensién,



cuando se varfa la diferencia de energfa entre los dos tipos de salto (AF). En la Fig.(1.8) se
grafican, para el intersticial, D, Dy y (7 versus ¢, para AE = 0.071¢V,0.060eV y 0.016eV
y tension uniaxial en la direccién del eje ¢, con los valores de los tensores dipolares dadoe en
la Tabla 1.1. Se elige AE = 0.071 dado que este valor ’isotropisa’ {a difusividad (5% = 1).
AE = 0.06 corresponde al valor calculado por Tomé ( Tesis, 1982) y equivale a una anisotropfa
dada por 32 = 0.884 en tanto que AE = 0.016 corresponde a una amsotropia fuerte dada
por 3% = 0.40.

En la Fig.(1.8) se puede observar que la anisotropfa en la difusién de intersticiales varia
fuertemente con la deformacién. Para cada valor de AE hay un valor de ¢ para el que
D, = Dy, lo que significa difusién isétropa (5% = 1). Es importante notar que la varacidn
de AE sdlo produce un corrimiento en las curvas que representan D, Dy y B2, pero no

cambia la tendencia en el comportamienfo de la difusividad con la deformacion.

1.5 Resumen y conclusiones

En la seccién 1.1, utilisando una aproximacién discreta, se desarrollé una expresién general
para calcular la difusividad en un cristal homogéneamente deformado. con deformaciones del
orden de 1073, eé.(l.17). El primer término de esta expresion representa la difusividad en
ausencia de tensiones y est4 relacionado con la anisotropia de la red El segundo término da
cuenta de la interaccion del defecto, via el tensor de elastodifusién. con el campo de defor-
macién ( 'drift diffusion’). En la seccién 1.2 se hace una revisién acerca de las caracterfsticas
generales y los pardmetros que definen loe defectos puntuales en una red hcp, con el objeto
de calcular en la seccién 1.3 una expresion general para los tensores de elastodifusién en
esta red, ec.(1.29). Si se analiza esta expresién se concluye que ¢l tensor de elastodifusién
da cuenta de : 1) la simetria de la red; 2) la simetria de salto del defecto y 3) los tensores
dipolares del defecto en las configuraciones de equilibrio y de salto. En esta seccién se cal-
culail, en particular, las expresiones analiticas de las co:inponent.ee en base f del tensor de
elastodifusion para la vacancia y el intersticial trigonal en una red hcp y para las simetrias
de salto del defecto detalladas en la seccién 1.2. En la seccién 1.4, utilisando los resultados
de las secciones precedentes se calculan las componentes del tensor difusividad para vacan-

cias e intersticiales en un material hcp , con las caracteristicas del Mg, sometido a una



tensién uniaxial en la direccién del eje c. Se estudia la dependencia de la difusividad con la
deformacién inducida por la tensién externa uniaxial. Se analiza un rango de deformaciones
comprendido entre (—0.005 < ¢ < 0.005). De los resultados se concluye que, en este caso, el
comportamiento de la difusividad con la tensidn estd definida por el pardmetro Py, ec.(1.41),
_en el que estan involucradas las simetrias de los tensores dipolares en las configuraciones de
equilibrio y de salto. Para materiales ciibicos, Dederichs et al.(1977) probaron que la solucién
estacionaria para la difusion bajo tensiones es independiente del tensor dipolar de equilibrio,
quedando determinada por la simetria del defecto en su configuracion de salto. Esto se debe
a que, pese a ser el defecto anisotropico, la simetria cibica le permite orientarse a lo largo
de tres direcciones ortogonales entre s y en la expresiéon del tensor de difusién, ec.(1.14),
la suma sobre todas las orientaciones equivalentes del tensor dipolar de equilibrio da como
resultado la traza de dicho tensor. En consecuencia, la anisotropia de las orientaciones del
defecto en equilibrio se compensa en las ecuaciones de difusién. Fasto, como se prueba en
este trabajo, no es valido para cristales de estructura hcp. En estos cristales, loa defectos
puntuales tienen una ilinica orientacién y, ademas, la direccién del eje ¢ no es equivalente a
las direcciones en el plano basal.

Por ltimo, se estudia el efecto que produce sobre la difusividad del intersticial la variacién
de la diferencia de energfa entre los dos tipoe de salto, (A £), cuando se aplica al matenal una
tension uniaxial en la direccidn del eje c. Se concluye que AE no define el comportamiento
de la difusividad con la tensidn y que este comportamiento queda determinado por el médulo

y el signo de Pr.
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Capitulo 2

Estudio de la dinamica de sumideros
en el atrape de defectos puntuales

Como consecuencia de la irradiacién un material experimenta cambioe dimensionales (cre-
cimiento, fluencia o hinchado). Para entender estos fenémenos se deben estudiar micros-
cdpicamente los procesos éue se van desarrollando bajo irradiacién v para ello nada mejor
que ‘observar’ el efecto de una particula proyectil. Esta, al incidir en el material, impacta
contra uno o més atomos de la red cristalina desplagandolos de su posicién de equilibrio
y dejando sitios vacantes en la red. Los dtomos desplazados. dependiendo de la energia
adquirida en el impacto, pueden constituirse en nuevos proyectiles o terminar su camino en
sitios generalmente intersticiales. Finalmente, y ayudados por la activaciéon térmica, estos
intersticiales pueden llegar a ocupar sitios vacantes de la red proxamas a ellos, que también
fueron creados por la misma irradiacién y reconstruir la red original (recombinacién vacan-
cia-intersticial). Hay, sin embargo, un porcentaje de estos dtomos intersticiales as{ como
también de vacancias, que nuclean 6 son absorbidos por otros defectos de la red como dislo-
caciones, cavidades, bordes de grano, etc. Es justamente la dinamica de estos dltimos, como
sumideros de vacancias e intersticiales, la que determina los cambios dimensionales que se
obae;van macroscépicamente.

La distribucién de sumideros es compleja y hacer un estudio detallado de como cada uno
de ellos absorbe defectos, para inferir propiedades macroscopicas. seria una tarea imposible
de concretar debido a la extensién y complejidad del problema. P;ura resolverlo es necesario
hacer hipétesis y aproximaciones, que llevan a la formulacién de ecuaciones que basadas en

el comportamiento microsc6pico reproducen el comportamiento macroscépico.



Una de dichas aproximaciones es la teorfa de procesos de reaccién (Rate Theory), de-
sarrollada por Wiedersich (1970) y Brailsford y Bullough (1972) que se resume brevemente
en la seccién 2.1. En la seccion 2.2 se define, en forma general, la potencia de un sumidero
en el atrape de vacancias e intersticiales. En la seccién 2.3 se plantean las ecuaciones y las
condiciones de contorno para estudiar la difusién anisotrépica de defectos puntuales hacia un
sumidero y finalmente, en la seccién 2.4 se explicitan los métodos que se utilizan para resol ver
las ecuaciones de difusién y calcular los perfiles de concentraciéon de defectos puntuales
alrededor del sumidero. En la segunda parte de este Capitulo se aplica lo desarrollado en
las secciones anteriores al caso de una dislocacién rectilinea de borde. En la seccién 2.5 se
estudia la difusion anisotrépica de defectos puntuales a una dislocacién. En la seccién 2.6 se
resuelven las ecuaciones de difusién y, por dltimo, en la seccién 2.7 se calcula la potencia de

la dislocacién en el atrape de defectos puntuales.

2.1 Teoria de procesos de reaccién (Rate Theory)

La idea central de esta teorfa es deducir, a partir de un andlisis microscépico, las ecuaciones
que permitan reproducir propiedades macroscépicas del material. Para logrario se reemplasa
el medio real con una distribucién discreta y al asar de sumideros por un medio efectivo con
una distribucién homogénea de sumideros, que absorbe defectos con la misma eficacia que
el medio real. Se describen brevemente las ecuaciones que gobiernan este medio efectivo,
pudiendo el lector encontrar el desarrollo detallado de las mismas en el articulo de Brailsford
y Bullough (1981).

Cuando se irradia un material se producen igual nimero de vacancias e intersticiales y
se incrementa la concentracién de defectos con respecto a las concentraciones de equilibrio
térmico. Estos defectos se mueven al azar hasta que se recombinan con un defecto opuesto 6
son capturados por un sumidero. Se supone que la concentracién de intersticiales 6 vacancias,
Ci 6 C,, en todo punto del material sélo difiere de sus promedios estadisticos < C, >
‘6 < C, >, en las proximidades de cada sumidero. Matematicamente se puede expresar la
dindmica de los defectoe puntuales diciendo que: la variacién en el tiempo de la concentracién

promedio de defectos, (intersticiales < C; >, vacancias < C, >), aumenta con la produccién

de defectos K y disminuye con el mimero de defectos capturados por unidad de tiempo por



todos los sumideros presentes en el material y con los defectos que se recombinan con un
defecto opuesto con probabilidad de captura a. Esto se expresa de la forma:

d<Cip> _

K-YIs-a<C><C,> (2.1)
dt b

Se considera que el nimero de defectos capturados por todos los sumideros de tipo S
por unidad de volumen y por unidad de tiempo, /s, depende linealmente de la difusindad
promedio de intersticiales 6 vacancias, < D;_, >, y de las concentraciones promedio < C,_, >
como:

Is=k};, ,<Diy><Ciiy > (2.2)

k3 es la ‘potencia’ en el atrape de intersticiales 6 vacancias de los sumideros de tipo S
distribuidos homogéneamente en el material. k' representa el camino libre medio que un
defecto puntual puede recorrer antes de se;' capturado por un sumidero y la suma sobre S en la
ec.(2.1) significa considerar la accién combinada de los distintos tipos de sumideros presentes
en el material. Se supone, adema4s, que todos los sumideros de un dado tipo tienen la misma
potencia y que la potencia total para ese tipo de sumidero, k% , resuita de multiplicar la
potencia de un sumidero de tipo S, por la concentracién de sumideros de ese tipo presentes
en el material.

Si se analiza la ec.(2.1) se concluye que el problema de estudiar ia dindmica de defectos
puntuales queda resuelto si se conocen las potencias de atrape para cada tipo de sumidero
presente en el cristal. En la préoxima seccion se daran las pautas generales para el calculo de

estas potencias.

2.2 Cdlculo de la potencia de sumideros

Como se mostré en la seccién anterior, la potencia de todos los sumideros de tipo S, distribui-
dos homogéneamente en el material, ec.(2.2), estd dada por:

Is

k=
ST <« Dy><Cy>

(2.3)

Dado que esta expresién es idéntica para intersticiales y vacancias, se eliminan los sub{ndices
iy vy se los reemplasa por d (de defectos puntuales).
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Si se considera que el flujo de defectos que llega a cada uno de los sumideros de tipo S
es P, se puede escribir:

Is = Cs® (2.4)

siendo Cs la concentracién de sumideros de tipo S. El flujo ® se calcula como:

o://sf.ms

donde la integracién se hace sobre la superficie del sumidero, # es la normal a dicha superficie
y J es la densidad de corriente de defectos.
Reemplagando la ec.(2.4) en la ec.(2.3) y reordenando se obtiene /s potencia de un sumi-

dero de tipo S como:
k% L
Cs <Di><Cqy>

Considerando que si bien el medio real es anisétropo, el medio efectivo es isétropo y la

(2.5)

difusividad media de los defectos puntuales debe ser elegida como un invariante del tensor
difusividad en ausencia de tensiones. Teniendo en cuenta estas consideraciones y de acuerdo

con Goeele y Seeger (1976), se adopta como difusividad promedio la media geométrica:
< Dy >= [D2 DYDY} (2.8)

siendo (z, y, z) las direcciones principales del tensor D° en un sistema cartesiano (se considera
simetria hexagonal y la direccién z coincide con Ia direccién del eje ~ de la celda hexagonal).

Como consecuencia de esta definicién y analisando la ec.(2.2) se concluye que la potencia
de sumideros dada por la ec.(2.3) debe reflejar cualquier anisotropia en la difusién, ya sea
debida a la orientacion del sumidero con respecto a la red 6 debida a la presencia de un
campo de tensiones. Resulta claro que k3 es una buena eleccién para caracterisar el poder
de atrape de sumideros bajo distintas condiciones.

Finalmente, para calcular la potencia del sumidero, ec.(2.3), es necesario conocer los
perfiles de concentracién a partir de los cuales se calcula el flujo de defectos J y la concen-
tracién media de defectos < C; >. En las proximas secciones se dan las pautas generales

para resolver estos perfiles de concentracién.
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Figura 2.1: Distribucién periédica de sumideros; R, = radio del surmdero; R, = radio de la
celda exterior.

2.3 Difusién de defectos a sumideros

En esta seccién se plantean las ecuaciones a resolver, con las condiciones de contorno ade-
cuadas, para estudiar cémo difunden los defectos puntuales producidos por irradiacion hacia
un sumidero, en presencia de un campo de déformacién. Para calcular los perfiles de con-
centracién se considera que los sumideros pueden estar distribuidos en el material de dos

formas posibles:
1. Distribucién periédica
2. Distribucién al asar

2.3.1 Distribucién periédica de sumideros

Si se considera que los sumideros forman un anegio periddico se puede dividir el cristal en
una serie de celdas, cada una de ellas con un sumidero en su centro, Fig.(2.1). Estas celdas
tienen la misma simetria que el sumidero, por ej., son cilindros en el caso de dislocaciones y
esferas en el caso de cavidades esféricas. El radio de la celda extenor. R.. queda ﬁjado‘ por

la concentracién de sumideros y R; es el radio del sumidero.

33



Como todos los sumideros de un dado tipo tienen la misma potencia, sélo es necesario
calcular los perfiles de concentracion de defectos en una celda. Las ecuaciones de continuidad

para intersticiales 6 vacancias en la celda, toman la forma:

aC\'—v
ot

+V.J_,= K -aCC, (2.7)

siendo C;,C, la concentracién de intersticiales y vacancias, J., J,, los respectivos flujos,
K la produccién de defectos .puntu&les y a el coeficiente de recombinacion.En el estado
estacionario y suponiendo despreciable la recombinacion de defectos, aproximacion que fue

Justificada por Brailsford et al.(1979) y Hayns (1979), la ec.(2.7) se transforma en:
V=K (2.8)

Como la distribucién es periédica la densidad }ie corriente de defectos normal a la su-
perficie de la celda, J., debe anularse sobre dicha superficie. Si ademas se considera que
el sumidero es perfecto, condiciéon de contorno de Smoluchowski. se debe anular la con-
centracién de defectos sobre la superficie del sumidero. Las condiciones de contorno que

describen este modelo (ver Fig.(2.2-a)), resultan:

C(R) = 0 ,
JuR) = 0 (29)

La concentracién media de defectos resulta de promediar el perfil de concentraciones
obtenido de resolver la ec.(2.8) con las condiciones de contorno dadas por la ec.(2.9).

2.3.2 Distribucién al azar de sumideros

En este caso, como en el modelo anterior, se estudia un solo sumidero, de radio R;, pero
se reemplasa la produccién homogénea de defectos, K, por una fuente de defectos alejada
del sumidero que genera una concentracién constante de defectos. C., a una distancia R,
del centro del sumidero (Heald y Speight (1975), ‘Wolfer y Ashkin (1975),(1976), y Mansur
y Wolfer (1978)). También en este modelo se considera la condicién de sumidero perfecto,
Fig.(2.2-b). La ecuacién de continuidad, ec.(2.7), en el caso de estudiar los perfiles de

concentracion en estado estacionario, toma la forma:

v.J=0 (2.10)



(a) (b)

Jn=0

Figura 2.2: Condiciones de contorno. (a) Distribucién periédica de sumideros, (b) Dis-
tribucién al asar de sumideros

habiéndose considerado la recombinacién despreciable. Las condiciones de contorno para
esta distribucion son:

C(R) = 0

C(R) = C. (2.11)

En este caso se toma el valor de la concentracién media en la ec.(2.3) igual a C,.
De estas dos diatribuciones,gn este trabajo se resuelve la méds adecuada para el problema
tratado y en algunos casos se compara criticamente con la otra condicién planteada.

2.4 Métodos de cdlculo

Para resolver las ecuaciones (2.8) y (2.10) con sus correspondientes condiciones de contorno
se utilisan dos métodos de célculo: uno numérico y otr/o.a.nd(tico.

" El método numérico es més preciso y permite incluir en los célculos ao sdlo el campo de
deformacién homogéneo externo, sino también el campo eléstico del sumidero . Sin embargo



tiene dos desventajas importantes: una es que consume mucho tiempo de computacién y la
otra es que cada calculo es vilido para una serie de parametros fijos y cuando se varfa uno
solo de estos parametros se debe rehacer el calculo.

Como alternativa, se reempl;ua al sumidero y su campo propio, por un sumidero hueco de
radio efectivo R,.Se resuelve analiticamente el problema simplificado de difusién de defectos
puntuales hacia un sumidero de radio efectivo R,, en un medio anisotrdpico, incluyendo
explicitamente el efecto de deformar homogéneamente el cristal en una direccién arbitrana.
Si bien el método analitico recurre a varias simplificaciones, su calculo es mas agil y permite
introducir los resultados en una teoria mas general.

A continuacion se describen brevemente ambas aproximaciones de calculo.

2.4.1 Método numeérico

Para calcular el perfil de concentraciones de defectos alrededor de un sumidero se utilisa el
modelo de difusion de defectos, como un proceso de saltos térmicamente activados, descripto
en la seccién 1.1. El método numérico permite resolver las ecuaciones (2.8) y (2.10) con una
técnica de diferencias finitas (Tomé et al., 1982). La densidad de corriente de defectos, dada
por la ecuacién (1.3), se reemplasa en las ecuaciones (2.8) y (2.10) Al calcular la interaccién
entre el sumidero y el defecto, dada por laec.(1.11), se incluyen el campo elédstico del sumidero
y un campo homogéneo externo.

Se analiza en detalle la aplicacién de este método en la segunda parte de este Capitulo
y en el Capitulo 3, en los que se estudian la dislocacién rectilinea de borde y la cavidad

esférica, reupectivalnenté, como sumideros de defectos puntuales.

2.4.2 Meétodo analftico -

Con este método se trata se encontrar una aproximacién alternativa, que permita ﬂegar. a
soluciones analfticas de la ecuacién de difusiéon que dependan de las magnitudes fisicas del
_problema (por ejemplo: concentracién de sumidercs, orientacién de los mismos, magnitud y
orientacién del campo de tensiones). Esta solucién no incluye el campo de deformacién propio
del sumidero y la idea es reemplasario por un radio efectivo R; con la geometria adecuada.

" El valor del radio efectivo resulta de ajustar los resuitados de la aproximacion analitica a los



mas precisos de la aproximacién numérica, en el caso que estos Gltimos incluyan el campo
propio del sumidero.

Para la corriente de defectos se utiliza la expresién aproximada dada por la ec.(1.8), en
la que se conserva el cardcter ‘discreto’ de la difusién via el tensor difusividad L.ec.(1.9).

Cuando la corriente de defectos tiene un término de deriva, sélo se puede encontrar una
soluci6n analftica a la ecuacién de difusién cuando la energfa de interaccién E(7) toma formas
especiales y la difusividad es isétropa y homogénea.

En este trabajo se resuelven analfticamente las ecuaciones (2.8) v (2.10) en un medio con
difusividad anisotrépica, para una dislocacién y una cavidad esfénca reemplazando a éstas
por un cilindtro hueco y una esfera hueca, respectivamente, suprimiendo asi el campo de los
sumideros. La energfa de interaccién E() representa sélo la interaccién entre el defecto y
el campo externo homogéneo aplicado. Por esta razén, el gradiente de E( R) se anula y el
término de deriva en la ec.(1.8) desaparece. La difusividad se hace homogénea, reteniendo

su anisotropfa. Bajo la aproximacién descripta, la corriente de defectos toma la forma:
= -pvcC (2.12)

y reemplasando esta expresién en las ecs.(2.8) y (2.10) respectivamente, estas iltimas se

expresan como:

v.(Qv0) = -k (2.13)

v(Qvec)=o (2.14)

Las soluciones de las ecs.(2.13) y (2.14), con sus correpondientes condiciones de contorno,
representan el perfil de concentraciones alrededor de un sumidero, para una distribucién
periédica y una distribucién al asar de sumideroes, respectivamente.

Estas ecuaciones, con sus correspondientes condiciones de contorno, serén resueltas en

este Capitulo para el cilindro hueco y en el Capitulo 3 para la cavidad esférica.

2.5 Difusién de defectos a dislocaciones

Resolver el problema de la difusién de defectos puntuales a dislocaciones, en un material

sometido a tensiones, resulta de interés tecnoldgico para entender, por ejemplo, mecanismos
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de deformacién bajo irradiacion. Para resolver correctamente el problema de difusién, como
se prueba en el primer capitulo de este trabajo, es necesario utilizar un modelo discreto que
tenga en cuenta las simetrias de la red, del defecto y del campo de deformacién. Con un
modelo discreto Tomé et al.(1982), Savino y Tomé (1982) y Woo v Savino (1983) resuelven

el problema de difusién para algunas orientaciones de dislocaciones v loope infinitesimales en
cristales ciibicos. El objetivo de estos trabajos es comprobar si la atraccién preferencial in-
ducida por tensién (SIPA), de defectos puntuales por dislocaciones favorablemente orientadas
respecto de la tensmién aplicada, tiene un efecto importante en el incremento de ia fluencia
(’creep’) bajo irradiacién. Tomé (Tesis, 1982), Woo (1984), Smetniansky et al.(1987,a-b)
resuelven el problema para materiales de estructura hcp. En estos trabajos se concluye que
el factor determinante en la atraccion preferencial de defectos, inducida por tension, es la
difusién anisotrdpica de esos defectos puntuales (SIPA-AD).

El objetivo de esta parte del trabajo es estudiar la difusién de defectos puntuales a dislo-
caciones de borde en cristales hcp y calcular la potencia de atrape de dichas dislocaciones.
Ain en ausencia de tensiones externas, la anisotropia intrinseca en la difusividad puede
originar atraccién preferencial (SIPA-AD) dando origen a cambios de forma en el material
(crecimiento bajo irradiacién).

A continuacién se plantean las ecuaciones que permiten resolver el problema de la difusién

de defectos a dislocaciones.

2.5.1 Ecuaciones de difusién. Condiciones de contorno

Para estudiar la difusién de defectos producidos por irradiacién hacia una dislocacién se
considera una dislocacién de borde infinita. Con esta suposicién el problema tiene simetria
de traslacién en la direccién de la linea de la dislocacién y basta con estudiar la difusién en
un plano perpendicular a dicha linea (simetrfa cilindrica).

Si las dislocaciones forman un arreglo periédico, el cristal queda dividido en celdas
cilindricas, de radios R,, colineales con la dislocacién. Este radio esté relacionado con la
densidad de dislocaciones, pp, por la relacién: R, = (xpp)~t y debido a la periodicidad,
el flujo neto de defectos a través de las paredes del cilindro de radio R, debe anularse. Si,
ademés, se considera a la dislocacién un sumidero ideal de radio R, (R, es del orden de unas



pocas distancias atémicas), la ecuacién que nos permite resolver el perfil de concentraciones,

en estado estacionario, alrededor de la dislocacién, ec.(2.8), tiene la forma:

VJ =K (2.15)
con las condiciones de contorno:
C(R;,0) = 0
J(R.,0) = 0 {2.16)

Si, en cambio, se considera que la dislocacién es un sumidero perfecto, pero se reemplaza
q pe pe p
la produccién K por una fuente de defectos que produce una concentracién constante (. en

R., se debe resolver, ec.(2.10):

VJ=0 (2.17)
con las condiciones de contorno:
C(R,0) = 0
C(R.,0) = C, (2.18)

Tanto las condiciones de contorno representadas por la ec.(2.16) como las correspondien-
tes a la ec.(2.18) se esquematizan en la Fig.(2.3). Como ya se sefial6 en la seccién 2.1 estas
ecuaciones deben ser resueltas para una sola dislocacién.

En la solucién de este problema y para ambas condiciones de contorno se considera que

las dislocaciones son los dnicos sumideros presentes en el material.

2.6 Solucién de la ecuacién de difusién

Se resuelve analfticamente la ecuacién de difusién planteada por las ecs.(2.15) y (2.16) y se
muestra la solucién a las ecs.(2.17) y (2.18) desarrollada por Woo v Gosele (1983) y Woo
(1984). La solucién numérica fue estudiada por Tomé (Tesis, 1982) y dado que permite
incluir en los célculos el campo eldstico del sumidero y el campo externo se utilisa como
patron para chequear los resultados analiticos. A continuacién se hace una breve revisién

del método numérico para lograr mayor claridad en la comparacion de resultados.
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Figura 2.3: Diferentes condiciones de contorno para la concentracién de defectos puntuales
alrededor de una dislocacién con vector de Burgers b. (a) Distribucién periédica de disloca-
ciones. (b) Distribucién al asar de dislocaciones

2.6.1 Solucién numeérica

Tomé et al.(1982) resuelven con un método numérico el problema de 1a difusién de defectos
puntuales a dislocaciones en un cristal de estructura cibica. Tomé (Tesis. 1982), siguiendo el
mismo procedimiento, extiende dicho estudio a la difusién anisotropica en una red hcp. En el
presente trabajo se utilizan cédigos de célculo desarrollados por Tomé (Tesis, 1982) y se los
expande para considerar sumideros distribuidos al asar y los tres sistemas de dislocaciones
delared hcp: prismético, basal y piramidal.

Se utilisa la expresién para la densidad de flujo de defectos dada por la ec;(1.3). En el
caso de la red Acp, este vector toma la forma:

JR) = 2”° exp(—Q¥ [kT)
]sl
[C(R) exp(E(R;)/kT) - C(ﬁ )exp(E(R;)/kT)] 3% (2.19)

donde las energias de interaccién estén dadas por la ec.(1.11).



La difusién de defectos puntuales a una dislocacién infinita es, como ya se menciond en
la seccidon anterior, un problema bidimensional independiente de la direccién de la linea de la
dislocacién. Se estudia, entonces, la difusién en un plano perpendicular a la linea de la dislo-
cacién. Se resuelve el problema utilisando un esquema de diferencias finitas con una malla
caracterizada por las coordenadas (r, 0), que se muestra en la Fig.(2.4). Esta malla se genera
con un conjunto de circunferencias de radios Ry, concéntricas con la dislocacién, divididas

por un conjunto de rectas radiales separadas entre si en Af. Para construir la malla se define

Jr=0

Figura 2.4: Malla utilisada para resclver el problema de difusién de defectos a una dislocacién
por el método de diferencias finitas.

¢l valor del primer radio, R;, y se toma el incremento de ese radio igual al arco R;Af de
modo que el segundo radio resulta: R; = R, + R A6, y asi sucesivamente. Esto permite una
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mayor densidad de nodos cerca del niicleo de la dislocacién lo que favorece la convergencia
del método de diferencias finitas, pues en esa regién los gradientes de concentraciones son
més pronunciados.

Cada celda de la malla est4 caracterisada por un radio Ry y un &ngulo @y. Las celdas
aumentan su tamaiio al alejarse del sumidero. El centro geométnco de cada celda esté dado
por las coordenadas (Ry, Oy):

(Rur, Oy) = (BB ) Ot O 2.0)

con M = 1,Mr y N = 1, Nr. Este centro geométrico tiene asociado un valor de la concen-
tracién C(Ry,e‘u) = CuN
Sobre cada elemento de la malla, en estado estacionario, se impone que el nimero de de-

fectos que se crea sea igual al flujo de defectos a través de las paredes del mismo obteniéndose

un sistema de ecuaciones de la forma:

{Jo(Racs1,0n) X Ragsr — Jo(Raa,0n) x Ru)(Bn41 — On)+
+ [Jo(Ra,0n41) = Jo(Ra,O0n))(Russr — Rur) =
-6 -0
= K(Z—)(Ri - RY) (2.21)

con M = 1,Mr y N = 1, Nr. Los vectores flujo que aparecen en la ec.(2.21) se calculan
con la ec.(2.19) . Se hace coincidir el sitio de equilibrio i con el punto determinado por
las coordenadas (R,0) donde se desea calcular J. Las concentraciones C(R,) y C(R,') en
(2.19) se interpolan linealmente de las concentraciones Cy x asociadas a cada elemento de la
malla (consultar el trabajo de Tesis de Tomé (1982) para una descripcién detallada de este
procedimiento). Una ves obtenidas las C(R;) y C(R,) en funcién de las Cjy se reemplasan
en la ec.(2.19) y se utilizan los vectores resultantes J en la ec.(2.21). Se obtiene asf un
sistema lineal de ecuaciones en las incégnitas Cyy.

Con el método de diferencias finitas, el problema de calcular los perfiles de concentracién
alrededor de una dislocacién se reduce a.A invertir una matris dada por el sistema (2.21).

Es importante sefialar que si bien al calcular J en un sitio K; se supone que éste es un
sitio de equilibrio del defecto, la configuracién de sitios vecinos de equilibrio R, no queda
determinada. Por este motivo se debe calcular J para cada una de las dos configuraciones
distintas de la vacancia y las cuatro del intersticial trigonal y promediar los J asf obtenidos.
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En el mismo trabajo, Tomé (Tesis, 1982) obtiene la concentracién promedio en la celda
periddica, que después utiliza para calcular la potencia de la dislocacién. que resulta:

Zaumi(Ryys — RY) TNC, C(Ru, fy)

<C>=
NrTar (Ry,, - Ry)

(2.22)

'2.6.2 Solucién analftica

En esta secci6n se resuelve analiticamente el problema de la difusién anisotropica de defectos
puntuales a un cilindro hueco de radio R;, con las dislocaciones ordenadas en un arregio
periddico.

Se considera el problema bidimensional y se estudia la difusién de defectos en un plano
perpendicular al eje de la dislocacién. Este plano queda definido por los ejes z e Y que
diagonalizan el tensor difusividad [, dado por la ec.(1.17). En este plano se puede escribir

la ecuacién de conservacién (2.13) de la forma:

&cC #C
D.a? + D,a—v; =-K (2.23)

D, y D, son los autovalores de D en el plano perpendicular a la lfnea de la dislocacién.

Siguiendo el procedimiento utilizado por Woo y Gésele (1983) se define el cambio de
variables:

2 = ﬂ'}z ~ y = ﬂ*y
con
= (Dayi
ﬂ - (D')

con el que la ec.(2.23) se transforma en la ecuacién de Poiseon:

¥c ¥C_ K
9z " &* ~ (D,D,)}

y las condiciones de contorno sobre las circunferencias de radios R, y R, se transforman en

(2.24)

condiciones de contorno sobre elipses de la forma:

-;—.’;-{-L;-: i . (225)

siendo los valores de los semiejes de las elipses 5~t y St. Una forma de resolver la ec.(2.24),

con las condiciones de contorno impuestas sobre superficies elipticas, consiste en utilisar
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coordenadas cilindricas elfpticas definidas como (ver Spiegel, 1968):

’

2 = Acoshncosy
y

Asinh nein y (2.28)

con 0<n<oo,0<yYy<2r.
Para valores paramétricos de 1 las ecs.(2.26) representan elipses homofocales en el plano
(z',¥') (Churchill, 1948). Si n = ) la elipse queda representada por la ecuacién:
27 y?
7+ 13
A%cosh*n,  A?sinh? n,

=1 (2.27)

con semiejes A coshr; y Asinhr; y con foco en A. Si ahora se elige 75 de modo que una de
las superficies definidas por la ec.(2.25), por ejemplo la interior, se corresponda con la elipse
definida por r;, comparando las ecs.(2.25) y (2.27) se obtiene:

A’cosh’®n, = B'R?
A’sink®n, = BR? (2.28)

y de resclver este sistema, se encuentra que:

= tanh-18 = g LT8

m-tmh‘ﬂ—zlnl_ﬁ (2.29)
y:

A=Rgt1-p)t (2.30)

La segunda igualdad en (2.29) es vélida sélo si |8 < 1 lo que significa D, < D, . Si esto
no se cumple los ejes z ¢ y deben ser intercambiados.

Se puede demostrar (ver Apéndice A) que si 3% > 0.4y (R,/R,) > 1 |a superficie exterior
(definida por R, en la ec.(2.25)) puede ser descripta en forma aproximada por el parametro:

e T -

En coordenadas cilfndricas elfpticas, la ecuacién de Poisson (2.24) para el cilindro hueco, se

transforma en:
1 C  &¥C K

Ak’ 7+ sin? y) O | ova) = "~ (D.D,)} , (2.92)
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y las condiciones de contorno correspondientes, ecs.(2.16), toman la forma:

C('?nl/l) = 0
In(ne,¥) = 0O (2.33)

representando J,, (7., ¥) la componente del vector flujo normal a la superficie definida por 7,.

La solucién general de la ec.(2.32) se puede escribir como la combinacién de una solucién
particular C, de la no homogénea, mas una solucion general de la ecuacién homogénea ),
de la forma:

C=CP+C,.

La solucién detallada de la ec.(2.32), con las condiciones de contorno (2.33), se desarrolla en

el Apéndice B y el resultado es:

KA*
C, = ~ (cosh 2n + cos 2y) + Byn
! 8(D,D, ¥
Ch = Y (Awsinhkn+ Asncosh kn)(Assin ky + A cos ky) (2.34)
k=o .

Las constantes de integraciéon B; y A;, se obtienen de las restricciones impuestas por
las condiciones de contorno (2.33) y la simetrfa ortotrépica del problema. Finalmente, la
solucién para la concentracién resulta: )

KA?  cosh2n; — cosh 2n
DD 2

cos 2¢ cosh 2(n — n,)
2 ‘cosh2(r; — n.)

C(n,¥) =

+ (n — n) sinh 21, +

- 1]} (2.35)

con A,n; y 7. dados por las ecs.(2.30), (2.29) y (2.31). La concentracién C(n, ¢) converge
en el limite, cnando 8 — 1, al valor de la concentracién que corresponde al caso isdtropo y
que se resuelve en el Apéndice C.

Para resolver el mismo problema pero considerando distribucion al asar de dislocaciones,
ecs.(2.17) y (2.18), se utiliza la misma tranformacién de coordenadas y la ec.(2.17) se trans-

forma en :

&FC  ¥C _,
07 " By
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que en coordenadas cilindricas elipticas queda expresada de la forma :

1 e, ¥c o
A%(sinh’ 4+ sin® ) O Y2 T
con las condiciones de contorno :
Cm,¥) = 0
Cn.,¥) = C. (2.36)
La solucién hallada por Woo y Gosele (1983) resulta :
ctm)=1"2c, (2.37)

Te = Th
Las expresiones analfticas para los perfiles de concentracién, ecs.(2.35) y (2.37), son
soluciones de las ecs.(2.15) y (2.17) respectivamente. Compti.ré.nddas se pueden evaluar
cuantitativamente las diferencias entre las dos formulaciones. En la proxima secciéon se

evalian las potencias de atrape de una dislocacién asociadas a cada una de las soluciones.

2..7 Potencia de la dislocacién

De acuerdo con la seccién 2.2, se define la potencia de una dislocacién como:

532_ $
pD—<D¢><C¢>

(2.38)

siendo pp la densidad de dislocaciones. El flujo de defectos.$. a cada dislocacién, resulta:

@:/LLa

J. es la componente del vector fujo de corriente normal a la superficie del sumidero y S es

la superficie del sumidero.

La concentracién media de defectos, para una distribucidn periddica de dislocaciones, es:

/[ Cds'

< Cq>= g

(2.39)

efectudndose este promedio sobre la superficie limitada por las circunferencias de radios R;
y R. para el cdlculo numérico y la superficie limitada por la elipses definidas por 7; y 7, para

el calculo analitico.



Si la distribucidn de dislocaciones es al azar, la concentracién media de defectos se toma

como

< Cq>=C,

En esta seccién, utilisando la aprozimacidn analftica y distribucion periddica de disloca-
cionesse calcula < Cg > y ® (ver detalles del célculo en el Apéndice D). Se derivan, ademés,
expresiones paramétricas para la potencia de atrape del cilindro hueco, como funcién de
las componentes principales del tensor difusividad (D, y D,). Los resultados se comparan
criticamente con las soluciones obtenidas por Woo y Gosele (1983) y Woo (1984) para una
distribucién al asar de dislocaciones (ver el detalle de este célculo en el Apéndice D).

Desarrollando los cdlculos descriptos se encuen_tia una expresion general para la potencia

del cilindro hueco, de la forma:

k? 2xf D, -
—_—= . 40
PD 9(%’7.) < DJ > (2 )

Para la condicién de distriducidn periddica de dislocaciones , la funcién g(, n,) resulta:

(4 cosh 2n; — 7 sinh 27, — i)
sinh 27, — sinh 27
i n.uinth,-n.—sinh2n.-—-;-costh.-l-ico.hm
+sinh 20 (sinh 27, — sinh 21;)3
tanh2(r —1n,)  sinh 27, sinh® n, — sinh 2r; sinh® n;
4(sinh 2n, — sinh 21;)? 2(sinh 2, — sinh 21);)?

g(m,ne) = +

]+

(2.41)

Cuando 8 — 1,k?/p tiende al valor que se obtiene para el caso isétropo y que se calcula en
el Apéndice E.

La potencia del sumidero derivada por Woo y Gésele (1983), para distribucién al azar de
dislocaciones, tiene la forma de la ec.(2.40) pero en este caso g(7n, n.) esté dada por:

- b4t
ot ) = EIEE Ly 4 L

)7 (2.42)

Si se observa la forma de las expresiones de 75 y 7, ecs.(2.29) y (2.31) y las correspondien-
tes a la potencia de la dislocacién, ecs.(2.40 - 2.42), queda claro que independientemente de
las condiciones de contorno utilisadas, las potencias de atrape de la dislocacién son funciones
de los cocientes: 8 = (Dz/Dy)¥ y a = (R,/R;) y no dependen de la produccién de defectos
por unidad de tiempo K, ni de la concentracién sobre el contorno C.. '
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Figura 2.5: Potencia de una dislocacién de borde en funcién del cociente entre el radio de la
celda, R., y el radio de dislocacién, Ri.Linea llena: distribucién periédica de dislocaciones.
Linea de trazos: distribucién al azar de dislocaciones. .

Las potencias del cilindro hueco, dadas por las ecuaciones (2.40) a (2.42), se representan
en la Fig.(2.5) para cada una de las condiciones de contorno y usando valores paramétricos
de 8. Al compararlas resulta evidente que, para los mismos valores de 3 y a, las potencias
del sumidero son sistematicamente més altas cuando se emplea la aproximacién de sumideros
peri6dicos, en lugar de considerar un reservorio que'mantiehe concentracién constante C, en
R.. Esta diferencia, que no es despreciable aun para valores relativamente grandes de o, crece
a medida que o decrece.En consecuencia es necesario estudiar Ia fisica del problema, para
decidir qué condicién de contorno se elige al modelisar la migracién de defectos producidos
por irradiacién hacia dislocaciones.



2.8 Resultados y conclusiones

En esta seccién se calculan las potencias de dislocaciones de borde en el atrape de vacancias
e intersticiales predichas con la aproximacién analitica y se las compara con las obtenidas
por Tomé (Tesis, 1982) con la aproximacién numérica.

De los resultados analfticos para el cilindro hueco, derivados en las secciones anteriores,
se concluye que éstos dependen paramétricamente de la relacién entre D, y D,. Como se
muestra en la seccién 1.1, la difusividad desarrollada a primer orden en la deformacién esta
dada por dos términos: uno de orden cero que no depende de la deformacién y manifiesta la
anisotropia de la red; el otro término depende linealmente de la deformacién y del campo de
distorsion del defecto via sus tensores dipolares de equilibrio y de salto. Esto significa que si
se pretende hacer un célculo acorde con el fenémeno real, se deben conocer los pardmetros
asociados con el defecto. En este trabajo se utilisan resultados tedricos de defectos puntuales
en Mg (estructura hcp) pero se trata de derivar conclusiones generales vélidas para otros
materiales con la misma estructura. Las configuraciones de vacancias e intersticiales, sus
respectivos tensores dipolares y los valores de ° utilisados son ios detallados en la seccién
1.2 y figuran en la Tabla 1.1, para una temperatura de 700K.

Pese a que el sistema de dislocacién activo en Mg es el basal, con el fin de obtener
resultados més generales para la red hcp, se calculan las potencias de dislocaciones en los
sistemas basal y prismético (que se muestran en la Fig.(2.6)) y en el sistema piramidal:

({0001} < 1120 >, {1100} < 1120 > y{1011} < 2113 >)

respectivamente. Debido a que la lfnea de cada una de estas dislocaciones forma un dngulo
distinto con el eje c, la difusividad en el plano perpendicular a esta linea es distinta para
cada sistema aln en ausencia de tensiones.

Se usa para el célculo un campo de tensiones uniaxial, en tres direcciones distintas,
Fig.(2.7): ‘

I Perpendicular a Ia linea de dislocacién (6 eje del cilindro hueco) y paralelo al vector de
Burgers.

I1 Perpendicular a la linea de la dislocacién (6 eje del cilindro hueco) y al vector de Burgers.
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Figura 2.6: Dislocaciones rectilineas de borde, basales y prismaticas, en una estructura hcp.
II1 Paralelo a la linea de la dislocacién (6 eje del cilindro hueco) .

Para evaluar el campo de deformacién de la dislocacién y el externo se considera isotropia
eldstica, dependiendo éstos sdlo de la relaciéon de Poisson, v, con un valor v = 0.273. Tomé
y Savino (1976) demostraron que el efecto de la anisotropfa elastica en el campo de la
dislocacién y el campo externo, para la evaluacién de su energia de interaccién con un
defecto puntual, es despreciable en cristales Acp siendo, en cambio. relevante la anisotropia
del tensor dipolar del defecto. Los valores de la deformacién elastica a lo largo de los ejes
de tensién se varfan desde ¢*** = 0 hasta *** = 0.005 y con las componentes transversales
dadas por (—ve*®).

Para el radio exterior,R,, se toman tres valores distintos correspondiendo a las siguientes
densidades de dislocaciones:

p1 = 8 x 10°1/cm?

pa = 3 x 10°1/em’
ps = 1.1 x 10" 1/em?

Cuando se usa el método numérico de diferencias finitas, la condicién de contorno C(R;) = 0
se impone directamente sobre la linea de la dislocaciéon (R; = 0). Esta eleccién simplifica

las comparaciones con los resultados del cilindro hueco porque si R, fuera distinta de cero se
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~ Figura 2.7: Orientacién de la tensién externa respecto de las dislocaciories basales y
prismaticas.
estaria resolviendo la superposicién de dos problemas: el cilindro hueco més el campo de la
dislocacién. )

Se calcula, utilizando la aproximacién numérica. la potencia de dislocaciones en el atrape
de vacancias e intersticiales en funcién de la deformacién externa v se grafican los resultados

en la Fig.(2.8). Del anédlisis surgen las siguientes conclusiones:

o En ausencia de campo externo (¢*** = 0) y para un dado defecto y una densidad de
dislocaciones, la potenciﬁ de atrape es distinta para cada tipo de dislocacion. Esta
dependencia de la potencia de atrape con la orientacién de la dislocacién respecto de
la red cristalina se debe a la anisotropia intrinseca del tensor difusividad 2° y hace
que un tipo de dislocacién sea mas eficiente en el atrape de defectos que otra (por e;j.
dislocaciones prismédticas en ¢l caso de vacancias 6 dislocaciones basales en el caso de
intersticiales) .

® La presencia de un campo de tensiones externas separa la potencia del sumidero en tres
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curvas (una para cada direccién de tensidn) y la magnitud de esa separacion depende del
tipo de defecto y dislocacidn considerados. El mecanismo que produce esta separacion
es el cambio en la difusividad inducido por la tension y esta evidencia permite decir
que el mecanismo de SIPA-AD podria ser responsable de cambios dimensionales en

materiales hcp sometidos a irradiacién.

Para apreciar la equivalencia de ambos métodos, los mismos célculos descriptos en los
parrafos anteﬁores fueron realisados con la aproximacién analitica del cilindro hueco, des-
cripta en la seccién 2.6.2. Para el cilindro hueco se utiliza un radio R, = 4a, dado que con
este valor los resultados ajustan razonablemente con la mayoria de las potencias de sumidero
calculadas numéricamente. Los resultados se grafican en la Fig.(2.8) en linea de trasos y se
superponen a los de la aproximacién numérica. Se puede ver que el acuerdo con las curvas
previas es bastante razonable, tanto en magnitud como en el orden en que se separan, y

permite sacar dos conlusiones importantes:

® Pese a haber alguna diferencia cuantitativa entre ambas soluciones, el campo de la dis-
locacidn puede ser reemplazado por un cilindro hueco de radio apropiado, reteniendo
las caracteristicas mds importantes de la difusién bajo tensiones. La solucién analftica
resulta, entonces, la adecuada para calcular consistentemente la potencia de disloca-
ciones en condiciones de tensién variable, cuando esta potencia debe ser incorporada a
un cdlculo més general de ‘rate theory’ dependiente de la tensién. Este tipo de cilculo
ha sido propuesto por Savino y Harriague (1986) para resolver el 'creep’ en aleaciones
de Zr policristalinas y anisotrépicas.

® De acuerdo a lo sugerido por Woo (1984), el mecanismo que controla {a potencia de
atrape de la dislocacidn es la anisotropia en la difusién inducida por tensién y no
el campo de la dislocacién como sostienen otros autores (Bullough et al.,1975(a,b)).
Lo que permite afirmar ésto es el hecho que el cilindrc; hueco, que a diferencia de la
dislocacién no tiene campo de deformacién asociado, da resultados comparables con el
caso en el que se considera la dislocacién y su campo, como se puede ver en Ia Fig.(2.8).
Otra conclusién interesante que se desprende de este anélisis es que la dependencia de
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Figura 2.8: Potencia de atrape de dislocaciones de borde, con tres orientaciones distintas, res-
pecto de vacancias (a) e intersticiales (b) . Linea llena: solucién nimerica. Linea de trasos:
solucién de cilindro hueco, con radio efectivo R, = 4a. Las tensiones uniaxiales 1II y III
estén explicadas en el texto. py = 8x10°1/em?, p, = 3x10'°1/cm?® y py = 1.1 x 10** 1 /em?
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la potencia de la dislocacién con el campo externo de tensiones esti gobernada por su
orientacién respecto de dicho campo y no por la de su vector de Burgers.

Para cerrar esta seccién es importante seitalar el papel que juegan los tensores dipolares
del defecto en la configuracién de equilibrio en metales Acp. Una evidencia del efecto de
la anisotropfa del defecto en la configuracién de equilibrio se ve en la Fig.(2.9) donde se
grafican las potencias de las dislocaciones en el atrape de intersticiales, habiéndose usado en -
el célculo un tensor dipolar de equilibrio isétropo que tiene la musma tragza (= —1.4eV) que

el tensor correspondiente de la Tabla 1.1. Si se compara la Fig.(2.9) con la Fig.(2.8-b), en la
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Figura 2.9: Potencia de atrape para un interticial con tensor dipolar isdtropo en la configu-
racién de equilibrio.

que ambas configuraciones la de equilibrio y la de saito son anisotropicas, se ve que cambia
no solo el valor absoluto de las potencias sino también el ordenamiento de las curvas. Se
concluye que, .en coincidencia con lo deducido en el Capitulo 1, la anisotropia del defecto,
tanto en la configuracién de equilibrio como en la del punto de ensiliadura, afecta la difusidn

bajo tensiones en un material hcp. Este no es el caso en un matenal de estructura cibica,



para el cual la potencia de atrape es independiente de la configuracion de equilibrio del
defecto (Dederichs et al.(1978)).



Capitulo 3

Potencia de un sumidero esférico.
Efecto de un campo homogéneo de
tensiones

Cuando se irradia un material, las particulas incidentes desplazan atomos de la red gene-
rando defectos puntuales y aglomerados de defectos puntuales. En particular suele suced'er
que, a alto flujo, un conjunto de vacancias generadas por irradiacion se agiomeran tridi-
mensionalmente formando cavidades (voids), produciéndose este fenémeno en un rango de
- temperaturas entre 0.37; a 0.5T%, siendo T la temperatura de fusién (Norris, 1971,1972).
El estudio de la difusién de los defectos puntuales a estas cavidades es fundamental para
“entender y estudiar cambios dimensionales (hinchado, entre otros) que aparecen en los com-
ponentes de un reactor en servicio.

El hinchado (6 ’swelling’) es un cambio de volumen que se produce debido a que las
cavidades crecen. La teorfa que explica este crecimiento, (Brailsford el al., 1972,1981),
se basa en la hipStesis de que las cavidades crecen porque existen otros sumideros, por
ejemplo dislocaciones, que atrapan preferencialmente intersticiales. Como por irradiacién se
producen vacancias e intersticiales en igual nimero, y dado que las canidades son sumideroa.
neutros, la concentracién de defectos en estado estacionario genera un flujo neto de vacancias
a cavidades y en consecuencia las cavidades crecen.

Las teorias convencionales de deformacién bajo irradiacién suponen un medio continuo,
con difusidn isdtropa de vacancias e intersticiales. Brailsford et al.(1972, 1976) resuelven la
ecuacion de difusion de defectos puntuales a sumideros esféricos rodeando al sumidero de

una capa esférica de red perfecta y sumergiéndola en un medio efectivo de concentracién
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constante (embedding model). Bullough, et al.(1980) discuten la valides del modelo anterior
para una distribuciéon al azar de sumideros y proponen un ‘modelo celular’, que implica
ordenamiento espacial, para el caso en que la distribucién de sumideros en el material sea
periédica. Posteriormente, Bullough et al.(1983) mejoran estos modelos e incluyen en sus
cdlculos el campo de interaccién entre el defecto puntual y la cavidad esférica, pero concluyen
que los efectos de este campo pueden ser despreciados en el calculo de la potencia de atrape.
Por otra parte, Wolfer y Ashkin (1975) y Heald y Speight (1975) resuelven el problema de
difusién a sumideros esféricos, distribuidos al asar, suponiendo que a cierta distancia del
centro de la cavidad la concentracién de defectos es constante e igual a la concentracién
media en infinito.

M4s recientemente, Woo (1986) desarrolla un modelo en el continuo, pero considerando
difusidn anisotrdpica de vacancias e intersticiales y demuestra que es esta anisotropia la
responsable de las diferentes potencias de atrape de los sumideros, respecto de los dos tipos
de defectos. Siguiendo esta idea, Smetniansky et al.(1988) desarrollan un modelo en el que
consideran difusividad anisotrépica, pero representan la difusion como un proceso discreto
de saltos térmicamente activados. Los resultados de este trabajo concuerdan con los de Woo
(1986) en cuanto a la relevancia de la anisotrop(a de la difusién en los resultados de las
potencias de atrape.

En lo que se refiere a la influencia de un campo de tensiones sobre la dindmica de una
cavidad en el atrape de defectos puntuales, es interesante referirse al trabajo de Willis et
al.(1972), quienes trabajan con un medio continuo e isétropo y estudian la interaccién de
una dislocacién de hélice con una cavidad. Concluyen que el campo de deformaciones que
la dislocacién induce alrededor de la cavidad hace que ésta deje de ser sumidero neutro y
atrape preferencialmente intersticiales, que retardan su crecimiento. De este tennltado. se
infiere que en presencia de un campo interno de tensiones, la canidad deja de ser sumidero
neutro. En el presente trabajo se demuesta que este efecto también se pone de manifiesto si

. se aplican tensiones externas. _

El objetivo de este capitulo es estudiar c6mo se comporta una cavidad esférica, en un ma-

terial de estructura hcp sometido a tensiones, en el atrape de vacancias e intersticiales que

difunden anisotrépicamente. La idea es investigar el efecto de la difusién anisotrépica sobre
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la potencia de atrape de la cavidad. Siguiendo las mismas pautas que para la dislocacion, se
estudia la difusién de defectos puntuales hacia un sumidero con simetria esférica. Los calculos
se desarrollan con un modelo discreto, que tiene en cuenta las simetrias de la red y del de-
fecto, en sus configuraciones de equilibrio y de salto, los mecanismos de salto, el campo de
deformacién del sumidero y el campo externo homogéneo. Se resuelven los perfiles de concen-
tracion, alrededor de la cavidad esférica, con una aproximacion numeérica considerando una
red de cavidades y una distribucién al azar de las mismas, y con una aproximacion analitica
con la que sélo resulta posible resolver el problema de cavidades distribuidas al agar. Cuando

con esta aproximacion se intenta resolver el problema de distribucion penodica de cavidades,

el desarrollo matematico se complica y resulta imposible encontrasr soluciones analiticas sen-
cillas.

El plan de este capitulo es el siguiente: en la seccién 3.1 se estudia la difusiéon de defectos
a cavidades esféricas y en la seccion 3.2 se resuelven los perﬁle; de concentracién alrededor
de la cavidad, con una aproximacién numérica y una analitica. En la secciéon 3.3 se calcula
la potencia de atrape de la cavidad esférica, con las dos aproximaciones de calculo y las
distribuciones de cavidades correspondientes a cada caso. Por dltimo. en la seccién 3.4 se
aplican los resultados obtenidos al Mg y se estudia la influencia. sobre |a potencia de atrape
de la cavidad, de loe siguientes factores:
i) condiciones de contorno,
ii) campo de tensiones aplicado al material y
ili) distintas simetrfas del tensor dipolar del defecto.

3.1 Difusiéon de defectos a cavidades

En esta seccién se estudia el problema de la difusién anisotrépica de defectos puntuales, pro-
ducidos por irradiacion, hacia una cavidad esférica incluyendo un campo externo homogéneo
de tensiones y el campo propio del sumidero. Las cavidades pueden pertenecer a un arreglo
periddico 6 estar distribuidas al asar.



'3.1.1 Distribucién periédica de cavidades

Si las cavidades forman un ordenamiento periddico, el cristal puede dividirse en un conjunto
de celdas esféricas, de radioe R,, cada una de las cuales rodea a una cavidad de radio R; y
es concéntrica con ella, Fig.(2.1).

La relacién entre R, y la concentracion de cavidades C. esté dada por: R, = (3/ 41rCC)§
y debido a la periodicidad de la distribucién, el flujo neto de defectos a través de la superficie
de la celda debe anularse.

Si se considera a la cavidad como sumidero perfecto y K es la produccién de defectos
puntuales por unidad de tiempo y de volumen se debe cumplir, en estado estacionario, la ley

de Fick de conservacién de defectos en todo elemento de volumen (seccién 2.3 1):

V=K (3.1)
con las condiciones de contorno:
C(Ri,6,¢) = 0
J(R,0,4) = 0 (3:2)

sobre las esferas de radios R; y R, respectivamente, siendo r, 8, v ¢ las coordenadas esféricas

(ver Fig.(3.1-a))

3.1.2 Distribucién al azar de cavidades

En este caso, también se considera a la cavidad como sumidero perfecto, pero se reemplasa
la produccién K por una fuente que produce una concentracién constante de defectos pun-
tuales, C,, a una distancia R, del sumidero. Se considera que C. coincide con la concentracion

media del medio efectivo.

Las ecuaciones a resolver son (seccién 2.3.2):

VJ=0 (3.3)
con las condiciones de contorno: | |
C(R;,0,4) = 0
C(R.,0,¢) = C. (3.4)

definidas sobre las esferas de radios R; y R, respectivamente, Fig.(3.1-b).
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{a) (b)

Figura 3.1: Eequema de una cavidad esférica de radio R; y celda esférica concéntrica de
radio R.. Condiciones de contorno :(a) distribucién periédica de cavidades; (b) distribucién
al azar de cavidades.

3.2 Perfiles de concentracién de defectos puntuales
alrededor de una cavidad esférica

Se resuelve la ecuacién de difusién utilizando dos métodos de calculo: uno numérico v otro

analitico, que se detallan a continuacién.

3.2.1 Aproximacién numérica

Para calcular los perfiles de concentracion de defectos alrededor de una cavidad, con la
aproximacién numérica, se modifica un cédigo de calculo desarrollado previamente por Tomé
(Tesis, 1982) para dislocaciones. La idea es encontrar, con este método, los perfiles de
concentracién alrededor de una cavidad para ambas condiciones de contorno.

Se consideran las cavidades como tinicos sumideroe presentes en el material. Para resolver
las ecs.(3.1) y (3.3), con las condiciones de contorno correspondientes, se utilisa el flujo de
defectos dado por la ec.(2.19) con las energfas de interaccién evaluadas a primer orden
(ec.(1.11)).



Figura 3.2: Esquema de la zona reducida, asociada a una cavidad esférica, en la que se
desarrollan los calculos y se aplican las condiciones de contorno

- La difusién de defectos a una cavidad esférica es un probiema tridimensional Y para
resolverlo se trabaja en coordenadas esféricas, siendo las tres direcciones coordenadas orto-
gonales: &,, &, ¢, , Fig.(3.2).

Si se hace coincidir el plano (e,, ¢4) con el plano basal de la est.ru(.',tura hep, 1a difusividad
en este plano resulta isGtropa y el problema tiene simetria cilindrica. En este caso, para
estudiar la difusion de defectos puntuales a una cavidad esférica. basta con considerar un
gajo como el que se muestra en la Fig.(3.2), pues, para cualquier otro gajo que se elija la
situacion fisica es totalmente equivalente. Esta equivalencia sumada a la simetria de reflexion
a través del plano basal garantiza que Jo(r;0 = 0,7/2,¢) =0y que J, = 0.

En la aproximacién numérica se resuelve el problema con un esquema de diferencias
finitas. Como Jy = 0, se puede resolver el problema generando una malla en el plano
(e,,€9), como la que se muestra en lfnea de trasos en la Fig.(3.2), dentro de un gajo de
espesor arbitrario Ag. Para visualizar el balance de flujos se dibuja esta malla en el plano
(er, €9), Fig.(3.3), teniendo en cuenta que este balance se hace sobre Ias caras de cada uno de

los elementos del gajo. En resumen, lo que se hace es considerar elementos tridimensionales
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Figura 3.3: Proyeccién de 1a malla utilizada en el cdlculo por diferencias finitas.sobre el plano
(er, €0)-
y resolver el problema bidimensionalmente.

La malla utilizada es similar a la eligida para resolver el problema de difusion de defectos
puntuales a dislocaciones. Esta formada por un conjunto de circunferencias de radics Ry,
concéntricas con la cavidad, y divididas en un nimero entero de nodos angulares por rectas

radiales separadas un dngulo Af. Los radios se obtienen por la {6rmula recursiva:
Ryy1 = Ry + Ry NG

que conserva la proporcién de los elementos. El primer radio R, se elige de acuerdo con la
fisica de cada problema. Eeste espaciado de nodos da una mayor densidad en la proximidad
de la cavidad y se elige para asegurar la convergencia del método de diferencias finitas, ya
‘que en dicha regién los gradientes de concentracion son mayores. Fl centro geométrico del
elemento limitado por los radios ( Ry, Ry41) y por los dngulos (6y.0y,;), qQue se designa

_ como (Ry,0x), se calcula exigiendo que la esfera de radio Ry divida al elemento en dos
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elementos de igual volumen, y resulta:

- R3 R} 6 6
(Ru ) = [(FAELE2M ) Dot o)

con M = 1,Mr y N = 1, Ny. Este centro geométrico tiene asociada una concentracién
C(Ru,0x), que de aqui en adelante se denomina C)yy.

El flujo neto de defectos a través de los contornos de cada elemento de la malla es:

JV(RM-O-I)éN) X (ASY)M+1 - Jf(RM)e—N) x (AS' )M +
+ Jo(Rps, 05 41) X (ASp)n41 — Jo( Rag, On)(ASe)y =

{ K x Vyn (Distribucién periédica de cavidades)
= (3.5)

0 (Distribucién al asar cavidades)

siendo Vyy el volumen del elemento considerado y (AS, )arars1 ¥ (ASe) N.N+1 las superfi-

cies cuyas normales apuntan en las direccionea r y 0, respectivamente. Para calcular estas
superficies se trabaja con un elemento del gajo, Fig.(3.4).
Dado que:

dS, = r? cos 0d0A¢

dSe¢ = rcosfdrAg

resultan:

é
(AS,)un = R’u[/‘ ¥ cos0df]A¢ = 2R3, cos Gy sin A0A¢

N- Kl

R4 é
(ASp)ax = cosby[f, "' rdrlae = SR, ~ R)As

El volumen de cada elemento del gajo es:

2 A
Vuy = E(Rz"“ - R},)coson_sm T

Reemplasando en la ec.(3.5) estos resultados se obtiene, para cada elemento del gajo, la |
ecuacion:



Figura 3.4: Esquema tridimensional de un elemento utilisado en el calculo de diferencias
finitas.

J.(Raes1,0n)2R5, , cos By sin AT" — 3, (R, 0w 2Ry conby sin &2+

co8 0N+1
2

. 8
+ Jo(Rar,0n41) (Riger — R3) — Jol Ru,9~)ci‘2—~‘(kau+n - Ry =

K x (R}, — R},)cosfy sin 42 ~
(Distribucién periédica de cavidades) (3.6)

0  (Distribucién al azar de cavidades)

J, y Jo son las componentes del vector flujo expresado en coordenadas esféricas pero, debido
a la isotropia de la difusién en el plano (e,, e4), 86lo dependen de r y ¢

Los vectores J de la ec.(3.6) se calculan con la expresién discreta de la ec.(2.19). Nue-
vamente, como en el caso de las dislocaciones, al sitio de equilibrio i se lo hace coincidir
con el punto definido por las coordenadas ( R,9) donde se desea calcular J. Las concentra-
ciones C(R;) y C(R,-) de la ec.(2.19) se interpolan linealmente de las concentraciones Cyy,
utilizando el mismo procedimiento que en dislocaciones. De esta forma, el sistema (3.6)
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resulta ser lineal en las concentraciones en los puntos medios de cada elemento, Cyy, que
son las incégnitas. Para cada elemento queda planteada una ecuacion v en cada ecuacién
aparece la concentracion en el punto medio de ese elemento y en los puntos medios de los
ocho elementoe que lo rodean. Queda claro que con el método de diferencias finitas se logra
obtener un sistema de (Mt x Nr) ecuaciones, lineales en las concentraciones en los puntos
medios de cada elemento, Cyy, acoplando cada ecuacion solo nueve valores de Cyy. Para
calcular los Cyn para todos los elementoe del gajo, sdlo es necesario invertir una matriz rala
de dimensién My x Nr)>.

Una vez conocidas estas concentraciones se puede calcular la concentracién media que
se utiliza para calcular la potencia de la cavidad. En el caso de distribucidn periddica de

cavidades esta concentracion media resulta:

<Ci> = ECM‘I/VVMN
- 2ECMN(R‘}(+1 - Ril)cosﬂ-y sin%f (37)
(R?uul - R?) '

siendo Ry el radio de la esfera exterior,R; el radio de la cavidad y V el volumen limitado
por la cavidad y dicha esfera.

Si se considera distribucién al asar de cavidades, se utiliza: < C4 >= C..

3.2.2 Aproximacién analftica

Para resolver analiticamente el problema de la difusién de defectos puntuales hacia una
cavidad esférica sdlo se considera el caso en que las cavidades estan distribuidas al azar, por
las razones ya expuestas en las secciones precedentes. Se reemplasa al surnidero y su campo
de deformacién por una esfera hueca de radio efectivo R;.

Como no se tiene en cuenta el campo del sumidero y sélo se aplica una deformacién

homogénea, la densidad de corriente de defectos toma la forma
J=-pvcC

Reemplazando esta expresién de J en la ec.(3.3) se obtiene para la ecuacién de conservacién
(ec.(2.14)) :
V(R.VC) =0
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que en coordenadas cartesianas toma la forma :

#c  _HC _#C
Digz+ Dygr + Dz =0 (3.8)

siendo D,, D, y D las componentes principales del tensor difusividad en estas coordenadas.

Como se considera al plano (z,y) coincidente con el plano basal de la estructura hcp,

D, = D, = D,. Se obtiene finalmente:
O’C 8’0 #C
82)+D,§7-0 (3.9)

con las condiciones de contorno, dadas por la ec.(3.4), apficadas sobre las superficies esféricas:

Dilz=

P+’ +7 =R, (3.10)
Para resolver la ecuacién (3.9) se propone el siguiente cambio de variables:
Dy D D
I - —— ! o — ! - | — .
z=(p)= v =(5-)y = (50 (3.11)

D es un factor de escala que conserva dimensionalidad. Dado que los resultados de esia
secci6n son independientes de D no es necesario definirlo por ahora.

La ec.(3.9) en el sistema primado toma la forma:
(O’C O’C &C )=
9z7 ' fy” a a’ "

Asi, con el cambio de variables propuesto, el problema de resolver la ecuacién de difusion

(3.12)

para un medio anisotrépico queda transformado en resolver la ecuacion de difusién en un
‘medio is6tropo’, pero las condiciones de contorno sobre las superficies esféricas, definidas
por la ec.(3.10), en el sistema fisico se transforman en condiciones de contorno sobre los

elipsoides de revolucién: "
4, " 2 (3.13)
(D7D T /Dy "

en ¢l sistema primado. A la esfera de radio R, le corresponde un elipscide y a la de radio R,
otro con semiejes y distancia focal distintos del primero.

Para resolver .la ec.(3.12), con las condiciones de contorno aplicadas sobre las superficies
dadas por la ec.(3.13), se eligen coordenadas esferoidales. Si %‘_- > 1 se utilisan las coorde-
nadas esferoidales alargadas y si %‘: < 1 se utilizan las esferoidales achatadas. En ambos
casos la eleccién de coordenadas se hace de tal modo, que h simetria de la difusién concuerde

con la simetria de las coordenadas elegidas. En la préxima seccién se resuelven en detalle

estas dos situaciones.



L. Defectos Puntuales que difunden con D, > D,

Para resolver la ec.(3.12), con las condiciones de contorno sobre las superficies dadas por

la ec.(3.13), se usan las coordenadas esferoidales alargadas (ver Spiegel, 1968) definidas por:

z' = Asinhnsiniycos¢ n>0
y' = .-Asinhnsinysin ¢ 0<y<n~
2= A coshncos ¢ 0<dp<2nr (3.14)

Por revolucién de las curvas de la Fig.(A.1) alrededor del eje 2/, que en este caso pasa a
llamarse 2', se obtienen las superficies coordenadas para n = cte., representadas por elipsoides
de revolucién, que tienen la forma:

2 A

4:2 si:::n 5 czc:h2 n ! (3.15)

Con el mismo procedimiento utilisado en el caso de las coordenadas cilindricas elfpticas

se calculan la distancia focal A y el parémetro 1. La esfera de radio R;, en el sistema fisico,
se transforma en un elip_ooide definido por 7;, en el sistema primado. A y 7 resultan:

= } .(DJ'—D')}
A=D}p, D) (3.16)
1, 148
. = 2ln(l —ﬂ) (3.17)

.con §? = %:, siendo D, y D, las componentes del tensor difusividad perpendicular y paralela
a la direccién del eje c. '
El parémetro 1), se calcula con las mismas aproximaciones que en el caso plano. Se fuersa
al elipsoide correspondiente a la esfera de radio R, a ser homofocal con el correspondiente a
la esfera de radio R; (definido por 7). Se toma en la ec.(3.13) el elipscide correspondiente a
R,y se reemplasan 2’,y’ y ' por sus valores dada por la ec.(3.14). Se integra en ¢ entre 0
¥y 2= y utilisando las mismas aproximaciones que en el caso plano, se obtiene:

n=Jul(Er (3,18

Queda claro que n; y 7, dependen sflo de § y de @ = R,/R;. En el Apéndice F se
estudia la diferencia porcentual entre la superficie de la esfera de radio R, y la superficie del
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elipsoide de revolucién definido por 7., produdo de las aproximaciones del cilculo, ambos
en el espacio fisico, en funcién de la anisotropia (dada por £2). Los resultados se utilisan
més adelante cuando se calcula la potencia del sumidero.

Finalmente, para resolver los petfiles de concentracién, se debe expresar la ec.(3.12)
en coordenadas esferoidales alargadas. Dado que el problema tiene simetria de revolucién
alrededor del eje 2’, queda: .

8
(oo 5o 6nh 150) + g g 8 Y501 = 0 (3.19)
con las condiciones de contorno:
C(ﬂi"pv¢) = 0
C(n.,¥,¢) = C. (3.20)

Con estas condiciones de contorno, las superficies definidas por n; y 7. son superficies de

equiconcentracién, la ec.(3.19) se simplifica y la ecuacién a resolver se transforma en:

55 (inhn5-)0 =0
resultando:
Cln) = Cln[fj"//il “ltﬂ"‘ﬁ] Vo, 4 (3.21)

Si se calcula el limite de C(n) cuando §? tiende a 1, que resulta sencillo aunque un tanto
laborioso, se obtiene el mismo resultado que si se resuelve el problema suponiendo difusividad
isétropa (Apéndice G).

I1. Defectos puntuales que difunden con D, > D,

En este caso para resolver la' ec.(3.12), con las condiciones de contorno sobre las superficies
dadas por la ec.(3.13), se utilisa un sistema de coordenadas esferoidales achatadas (ver
Spiegel, 1968) definidas por:

z' = Acoshncosycos¢ n20
y'= Acoshneosysing -Z<Svws]
2= Asinhnsiny 0<¢<2x (3.22)



Para valores paramétricos de 1), los elipsoides que se obtienen tienen la forma:

z? +y? 2"

=1 3.23
A3cosh’n + A?sinh? g (3.23)
con: X

A=Dip D= D)t (3.24)

(DLD,)¥
Los parametros 1), y 7. tienen la misma forma que para el caso 1. ecs.(3.17) y (3.18), con:

D
171

ﬂ - D, (3‘25)

Por la simetria de revolucién del problema alrededor del eje 2’ y debido a las condiciones

de contorno utilizadas la ec.(3.12), en coordenadas esferoidales achatadas, queda expresada

como:

%(cosh n%) =0 (3.26)
con las condiciones de contorno:

C(ni,¥,¢) = 0

C(n,v.9) = C. (3.27)
La solucién resulta:

e' — c"i _ e — e'i
C(n) = C'e ltCtM(m) x arctan l(m) (3.28)

Si se calcula el limite de C(n) cuando #° tiende a 1, se comprueba que los resultados

covergen a los que se obtienen de resolver el caso isétropo ( Apéndice (5).

3.3 Potencia de una cavidad esférica

Siguiendo el desarrollo de la seccién 2.2, la potencia de una cavidad esférica se define de la

forma:

k2, ®

Coc <Di><Cq> (3.29)
siendo:

®: el flujo de defectos puntuales que llega a la cavidad por unidad de tiempo.
Cc: la concentracién de cavidades por unidad de volumen.
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< D4 >: la difusividad media de defectos en el medio efectivo, definida en la seccién 2.2.
< Cy4 >: la concentracién media de defectos, en el continuo, por unidad de volumen.
De acuerdo con Bullough et al.(1983) se utiliza en este trabajo una potencia adimensional

normalizada, llamada ‘parametro de la potencia de la cavidad’, que se define como:
k&

Zc = 4‘I’R,'CC

(3.30)

3.3.1 Aproximacién numérica

Con la aproximacién numérica se calcula Z~ para las doe distribuciones de sumideros consi-

deradas.

Si se estudia la distribucion periédica de sumideros se considera dentro de la celda. de

radio R., una produccion de defectos K por unidad de tiempo y unidad de volumen. Dada la
condicion de contorno de flujo cero en un radio R., en estado estacionano. el flujo de defectos
que llega al sumidero es igual al nimero de defectos producidos. por unidad de tiempo y de

volumen, en el volumen comprendido entre las esferas de radios R, v R.:
®=K x %w(Rﬂ - R}) (3.31)

y la concentracién media de defectos se calcula con la ec.(3.7).
Si se considera distribucién al azar de sumideros. concentracién de defectos constante en
R., el flujo de defectos que llega al sumidero resulta:

& = xR? /o " J(Ri,0)cosbdd (3.32)

y la concentracién media de defectos se considera igual a la concentracion constante C,, a
una distancia R, del centro del sumidero.

Reemplagando las ecs.(3.31) y (3.32), con sus correspondientes concentraciones medias,en
la ec.(3.29) y el resultado en la ec.(3.30) se obtiene el pardmetro de |a potencia de la cavidad,

con la aprozimacidn numérica, para distribucion pericdica y al azar de cavidades.
3.3.2 Aproximacién analftica

Con la aproximacién analitica se calcula una expresién paramétrica para Z. en funcién

de las componentes principales del tensor difusividad y de o = R,/R; , sélo para una
Jistribacidn al I dadeg.
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El flujo de defectos que llega a la cavidad por unidad de tiempo es:

$= / /s JadS (3.33)

siendo J, la componente del vector flujo normal a la superficie S de la cavidad y dS el
diferencial de superficie.

El flujo de defectos que llega a la cavidad de radio R;, por unidad de tiempo, se calcula
en el Apéndice H siendo el resultado: '

tanh(n,/2)

¢ = 47R1'CcDi(Dl - D')* ln_x[t&nh( i/2)

] (3.34)

para defectos que difunden con D; > D, y:

¢ — e

= 27R;C, DL(D DL)* arctan 1(1 + e(wﬂu))

(3.35)

para defectos que difunden con D, > D; y con los pardmetros 1; y n, dados por las ecs.(3.17)
y (3.18).

Reemplasando los flujos, dados por las ecs.(3.34) y (3.35), en la ec.(3.29) y el resultado
en la ec.(3.30) se obtiene el ‘pardmetro de la potencia de la cavidad’, Z¢.

Si los defectos difunden con Dy > D, resulta:

Z __*(D.L - D, )* h—l[t“h '70/2

<Dg> tanh n.-/2] (3.36)
y para defectos que difunden con D, > D/, se obtiene:
} e — oW
Zo = Mu tan ! (e (3.37)

2<Ds> 1+ e(netm)

con < Dy >= (D3 D,)}. Resulta evidente que, en ambos casos, Zc es independiente del
valor de la concentracién en el borde de la celda, C,.

En ansencia de tensiones, D = D° y la potencia del sumidero esférico en el atrape de
defectos puntuales, ecs.(3.36) y (3.37), toma la forma:

LDy >D,

(1 ﬂa)’h—ll‘mh'klzl con B

- e 2n (3.38)

S|o

II. D, > D,
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_Q-pF e e _D,
Zc = —;é—*_ arctan l(m) con = 3'— (3.39)

Si se observan las expresionesde n; y 7., ecs.(3.17) y (3.18), y las ecs.(3.38) y (3.39) se
concluye que, en ausencia de tensiones, la potencia de atrape del sumidero esférico resulta
funcién de la anisotropfa de la difusién (5?) y de la relacién del radio de la celda al radio de Ia
cavidad (a = R./R;) y es independiente de los valores que tomen D, y D,. Sin embargo hay
que tener cuidado en el sentic.lo que dependiendo de la simetria de [° se obtienen distintos
valores de Zo.

En la Fig.(3.5) se grafica la dependencia de Z, con o para el caso isétropo (8% = 1) y

para una anisotropia dada por 5° = 0.5, con D; > D, y en ausencia de tensiones. En esta

112

108 |

104 +

st1

10 20 0 40
o =Rq/Rj

Flgura 3.5: Potencia de un sumidero esférico calculada con la aproximacién analitica, en

ausencia de tensiones, en funcién de a(a = R,/R.), para 82 = 1 (caso isétropo) y 5% = 0.5
(caso anisotrépico), con Dy > D,

representacién se puede estudiar la dependencia de Zc con: el radio de la cavidad (R;), la
concentracion de cavidades (relacionada con R,) y la anisotropia de la difusién.

Si se analisan los resultados para una dada anisotropia y considerando que la concen-
tracion de cavidades es constante, R, = cte., resuita que el pardmetro de la potencia de
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atrape de la cavidad c;'ece con su radio. Por otra parte, para un sumidero de radio R;, el
pardmetro de la potencia de atrape de la cavidad crece con la densidad de cavidades. Eate re-
sultado concuerda con el obtenido por Bullough et al.(1983), quienes estudian la dependencia
de Z. con la concentracién de sumideros resolviendo el problema con otras condiciones de
contorno. Estos resultados son consistentes con un incremento en la probabilidad de captura
de la cavidad cuando el nimero de cavidades y/6 su radio aumentan. ‘
Finalmente, si se comparan las dos curvas se ve que el efecto de la anisotropia es mds
fuerte cuanto mds pequeno es el sumidero, J si se estudia un sumidero de radio R; cuanto

menor es la concentracidn de sumideros (mayor R, ).

3.4 Resultados
3.4.1 Generalidades

En esta seccién se calcula la potencia adimensional normalizada ( Z ), de un sumidero esférico
en el atrape de vacancias e intersticiales, en el caso de difusién en un medio anisotrépico, en
un material tensionado.

De las expresiones analiticas de estas potencias, ecs.(3.36) y (3.37), se ve que dependen
paramétricamente de las componentes del tensor difusividad (D, y ;) las cuales dependen,
a su vez, del campo de deformacién presente. Para calcular estas difusividades es necesario
conocer la simetria de la red, los sitios estables del defecto y su simetria de salto y la simetria
de sus tensores dipolares en las configuraciones de equilibrio y de salto. En los cdlculos se
utilizan los valores de estos pardmetros correspondient:.es a una red de Mg, dados en la Tabla
1.1. Se trabaja a 700K y con los valores de [)° dados en dicha Tabla. |

Tanto para el cdlculo numérico como para el analitico se toma la direccién del eje c de la
celda hexagonal coincidente con la direccién z del sistema de ejes fijo al sumidero esférico,
Fig.(3.1). Como la difusividad es isétropa en el plano basal de la estructura Acp, resulta
isétropa en el plﬁo (2,¥).

Para estudiar el efecto de las tensiones sobre la pqtencia de atrape de la cavidad se
consideran tensiones uniaxiales en la direccién z. Como el objetivo es conocer la influencia
dela tension, con esta eleccién se evitan complicaciones de cilculo innecesarias y se logra un

esquema sencillo para interpretar los resultados. El campo de deformaciones, iqducido por

3



el campo uniaxial de tensiones, se calcula con isotropfa eldstica siendo sus componentes:

con ¢ = o/E (E:médulo de Young). Se varfa ¢ entre -0.005 y 0.005.

Se encuentra, usando las expresiones desarrolladas por Wolfer y Ashkin (1975) y en coin-
cidencia con Bullough et al.(1983), que la distorsién del campo de deformacién homogénea
inducida por el sumidero esférico no modifica apreciablemente su potencia de atrape y por lo
tanto dicho efecto no se incluye en los cdlculos. Por este motivo la aproximacién numérica y
la analitica, para cavidades distribuidas al asar, representan la misma situacién fisica. Sélo
difieren en las superficies sobre las que se aplica la condicién de contorno de concentracién
constante. Esta superficie es una esfera para el célculo numérico que se transforma, debi-
do a las aproximaciones del cdlculo analitico, en un elipsoide de revolucién. Sin embargo,
como se demuestra en el Apéndice F, esta diferencia de superficies no tiene incidencia en los
resultados de la potencia para las anisotropias consideradas.

En este trabajo se utilisa la aproximacién numérica para comparar los resultados de Ze

obtenidos con la distribucidn periddica y con la distribucién al azar de cavidades, dado que
con la aproximacién analftica sélo se puede resolver el problema de distribucién al asar de
cavidades.

Con la aproximacién analitica se estudia la dependencia de Z¢ con: el radio de la cavidad,

la densidad de cavidades, la anisotropia de la difusidn, la tensidn externa y los tensores di-
polares del defecto.

3.4.2 Dependencia de la potencia de la cavidad con las condi-
ciones de contorno

A continuacidn, utilisando la aproximacién numérica, se comparan loe resultados de la poten-

cia de atrape de una cavidad esférica como miembro de una distribucién regular de cavidades,
con la de una cavidad similar en una distribucién al asar y con la misma densidad.

Se calculan los pardmetros de la potencia de la cavidad (Zc) en el atrape de vacancias e
intersticiales para ambas distribuciones. Se comprueba que en ansancia de tensiones y para
las simetrias utilizadas, las potencias de la cavidad en el atrape de vacancias e intersticiales
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Figura 3.6: Z; en funcién de o = (R,./R;), para las dos condiciones de contorno utilizadas:
distribucion periédica de cavidades (linea llena), distribucién al asar de cavidades (linea de
trazos).

son practicamente iguales, lo que significa que la cavidad se comporta como sumidero neutro.
En la Fig.(3.6) se grafica Zo, para ¢ = 0, en funci6n de a(a = R,./R,) fijando R, = 626a
y variando el valor de R; entre 30a y 100a, siendo a el parametro basal de la red hcp. Los
resultados de la distribucién periddica se grafican en linea llena v los correspondientes a la
distribucién al asar en linea de trasos.

De analizar los resultados se concluye que:

La potencia de atrape de una cavidad esférica que pertenece a un arreglo periodico de
cavidades es mayor que la del mismo sumidero, como miembro de una distribucion al azar con
igual densidad.Este resultado coincide con el obtenido para sumideros esféricos por Bullough
et al.(1980) (1983), quienes utilizan para la difusién aproximaciones en un medio continuo.
Recuérdese que la misma conclusién se obtuvo para el caso de dislocaciones.

Se comprueba experimentalmente que en algunos materiales de estructuras bee y fec. las
cavidades tienden a forma super-redes ordenadas con la misma estructura que la red original

(Krishan, 1982). En cambio, en ciertos materiales de estructura hcp como el Mg (Levy,
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1974) y el Zr (Griffiths et al., 1987) las cavidades tienden a distribuirse con un orden parcial
(Mg) 6 desordenadamente (Zr). En base a estos resultados experimentales se puede decidir,

en cada caso, qué condiciones de contorno son las adecuadas para calcular 7 .

3.4.3 Dependencia de la potencia de la cavidad con la tensién

El siguiente paso es estudiar el efecto de un campo de deformaciones, inducido por un campo
upiaxial de tensiones aplicado en la direccién del eje z. sobre la potencia de atrape de un

sumidero esférico. Se desarrolia el calculo con la aproximacion analitica v una densidad de

sumideros C¢ = 3 x 10**1/cm?, distribuidos al azar. Para los parametros caracteristicos
de los defectos puntuales se utilizan los valores dados en la Tabla 1 1 FEn la Fig.(3.7) se

representa el ‘parametro de la potencia de atrape’. Z¢, en funcion del radio de la cavidad,

14

€:-0.005

131 Vacancias

12¢

Ze 1

/_m
Intersticiales
09}

Figura 3.7: Zc en funcién de R;, para vacancias e intersticiales, y para una densidad de
cavidades Cc = 3 x 10'1/cm®. R; se mide en unidades de a.
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R;, con ¢ = 0,0.005 y —0.005, para vacancias e intersticiales. Ep esta figura se evidencia

que:

o En ausencia de tensiones y para las simetrias de la red y los defectos utilizados, la
cavidad esférica se comporta como sumidero neutro como ya se sefialé en la seccién

anterior.

o La presencia de un campo de deformaciones diferencia el comportamiento de la cavidad
en el atrape de vacancias e intersticiales destruyendo su neutralidad. Este efecto es
consistente con lo estudiado por Willis et al.(1972), quienes concluyeron que un campo
interno de deformacién, inducido por una dislocacién de hélice cercana a la cavidad,
destruia la neutralidad de la cavidad, tal como lo hacen las tensiones externas uti-
lizadas en este trabajo. Ademés, de loe resultados que se representan en la Fig.(3.7)
se puede concluir qﬁe, si la tensién aplicada es de traccién el sumidero esférico capta
ma4s intersticiales que vacancias y si es de compresion este comportamiento se invierte.
Este es un resultado particular, consecuencia de los tensores dipolares utilisados eu el

cdlculo. En la préxima subseccién se obtienen resultados mas generales.

Para visualizar el comportamiento de una cavidad en el atrape de vacancias e inters-
ticiales, en un material deformado, en la Fig.(3.8) se representa Z; en funcién de ¢ para
una cavidad de radio R; = 30a. En dicha figura se evidencia que s1 se tracciona el cristal
er'l la direccidn del eje c de la celda hezagonal, el sumidero esférico tiende a captar mds
intersticiales que vacancias, proceso que retarda o revierte su crecimiento. Si en cambio se
comprime el cristal en la misma direccion, el sumidero tiende a captar mds vacancias gque
intersticiales y crece. En un policristal con estas caracteristicas cabe esperar que, los granos
orientados con el eje ¢ paralelo a la direccién de traccién no presenten cavidades, 6 éstas
sean de didmetro més pequeiio que las lnlladu- en grancs con ¢l eje ¢ perpendicular a la
direcci6n de traccién. Esta situacién va a modificarse ante la presencia de otros sumideros
que atrapen preferencialmente ciertos defectos puntuales.

Si se retoman los resultados del Capftulo 1, graficados en la Fig.(1.7), que también fueron
calculados con los parimetros de la Tabla 1.1, se comprueba que la vacancia difunde més
ripidamente, tanto en el plano basal como en la direccién del eje ¢, cuando se comprime
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Figura 3.8: Zc en funcién de ¢, para vacancias (con AE = 0.014eV) e intersticiales (con
AFE = 0.06eV), para una cavidad de radio R; = 30a.

el material en direccién del eje ¢, y mas lentamente cuando se lo tracciona. Esto coincide
con un valor de Z¢ para vacancias menor para la traccién que para la compresion. Para
el intersticial, en cambio, la componente de la difusividad en la direccién del eje c tiene un
comportamiento con la deformacién inverso al de la vacancia, en tanto que la componente
de la difusividad en el plano basal pricticamente no varia con la tensién. Esto da como
resultado, para intersticiales, un valor de Z¢ creciente con la tracciéon y decreciente con la
compresién. Este comportamiento ‘causa-efecto’ entre la difusividad y la potencia de atrape
de la cavidad confirma que esta Gltima es funcion de la difusion amsotrépica de los defectos

puntuales. A continuacién se hace un estudio mas general de esta dependencia.

8.4.4 Dependencia de la potencia de la cavidad con el tensor
dipolar del defecto

Finalmente, se estudia la dependencia de la potencia de atrape de un sumidero esférico con
la simetrfa de los tensores dipolares del defecto, en un cristal deformado.

Para vacancias se analiza la siguiente simetria:

. 100
E‘ ..B‘ = ﬁ.(ﬂ_gm 01 0
2+ 00§
con § =05y 1.5y P'y P corresponden a los valores dados en ia Tabla 1.1. Se analisa
también el caso isétropo (6 = 1).
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Figura 3.9: Dependencia de Z¢ con ¢, para vacancias; AE = 0.014eV yé6=051y 15

En la Fig.(3.9) se representa Z; en funcién de ¢, para vacancias, considerando los tres
valores de § con AE = 0.014¢V.

Se prueba que al variar la relacién entre las componentes de los tensores dipolares varia
el comportamiento del sumidero en el atrape de vacancias. Si 6 = 0.5 y se tracciona el
material, la cavidad incrementa su capacidad de atrapar vacancias y la disminuye si se
aplica compresién. Este comportamiento se invierte si § = 1.5.

Resulta interesante retomar los resultados del Capitulo 1 en el que se probé que la di-
fusividad, en un material hcp sometido a una tensidn uniazial, en la direcciin al eje c, es
funcién de los tensores dipolares del defecto, en las configuraciones de equilibrio y de salto,
via el pardmetro Pr que tiene la forma:

Pr = P — (P9 4 )

siendo E“") = ﬂ‘(“") — B, indicando i la direccién de salto. La idea es comprobar s el
comportamiento de la potencia de atrape de la cavidad con la deformacién también esté
gobernado por este parametro. Si esto se cumpliera, quedan’& probada la dependencia de la
. potencia de atrape con la difusividad. A tal fin se estudian los resultados de la Fig.(3.9). Se
calcula el valor de Pr para los dos tipos de dw de la vacancia y los tres valores de 6. Para
. 6 =105 los valores de Pr son positivos y muy pequeiios; esto se refleja en el hecho de que
Zc précticamente no varia con la deformacién. Para 6§ = 1.5 loe valores de Pr son negativos
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y muy similares a los que se obtienen si se utilisa la simetria de los tensores dipolares de la
Tabla 1.1. Por esta razdén, Z¢c para este valor de é tiene el mismo comportamiento con la
deformacion que el que se muestra para vacancias en la Fig.(3.8). Finalmente, para 6 = 1
los valores de Py son negativos, pero su valor absoluto es aproximadamente la mitad de los
correpondientes al caso con § = 1.5 y la variacién de Z~ con la tension estd comprendida
entre los resultados correspondientes a los dos casos anteriores. Fato confirma el hecho de
que, en el caso de aplicar al material una tension uniaxial en la direccion del eje ¢, los valores
del ‘parametro de la potencia de atrape de la cavidad’ dependen del signo v el médulo del
parametro Pr y por lo tanto de la difusividad anisotrépica de los detectos puntuales .

Por 1ltimo, se estudia la influencia de la simetria de los tensores dipolares de equilibrio
y de salto del intersticial en la potencia de atrape de la cavidad. En la Fig.(3.10) se grafica
Zc en funcién de € para los tensores dipolares dados en la Tabla 1.1 (linea llena) y se los
compara con los resultados que se obtienen tomando los mismos tensores dipolares de salto
e isotropizsando el tensor de equilibrio (lfnea de trazos) y viceversa (linea de traso y punto).
La forma isétropa de los tensores se calcula como:

£y = TR ( 0 10 )
0 01
siendo P“* los tensores dipolares de equilibrio y de salto, respectivamente, dados en la
Tabla 1.1 para el intersticial y B%* los correspondientes tensores dipolares isotropisados. La
Fig.(3.10) evidencia la influencia de la simetria de los tensores dipolares de equilibrio y de
salto en la potencia de una cavidad en el atrape de intersticiales.

De loe resultados representados en las Figuras (3.9) y (3.10) se concluye que para calcular
la potencia de una cavidad esférica, en el atrape de vacancias e intersticiales, es relevante
conocer con precisién los tensores dipolares del defecto tanto en su configuracién de equilibrio
como en las configuraciones de salto, pues del valor de estos parametros depende el resultado

que se obtiene para la potencia de la cavidad.

3.5 Resumen y conclusiones

En este capitulo se estudia la dindmica de defectos puntuales que difunden anisotrépicamente

en un material hcp tensionado, en presencia de un sumidero con simetria esférica. Se
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Figura 3.10: Zc en funcién de ¢, para intersticiales. La linea llena corresponde a gy e
dados en la Tabla 1.1, la linea de trazos a P isétropo y la la linea de traso y punto a g
isétropo. .
desarrolla el célculo usando una aproximacién numeérica y una aproximacién analitica.

Con la a.proximacién' numérica se calcula la potencia de atrape de una cavidad que

pertenece a una distribucién periédica y de otra que pertenece a una distribucion al asar de
cavidades con la misma densidad. De comparar ambas soluciones para ¢ = 0 se concluye que,
la potencia de una cavidad en el atrape d? defectos puntuales es menor para una distribucidn
al azar de cavidades, que la que corresponde a una distribucidn periddica.

Con la aproximacién analitica se calcula una expresion paramétrica para la potencia de la

cavidad en funcién de las componentes principales del tensor difusividad y de (o = R,/ R;),
sdlo en el caso de cavidades distribuidas al asar. Se estudia la dependencia de la potencia
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con: el radio de la cavidad, la densidad de cavidades, la anisotropia de la difusién, la tensién
externa y los tensores dipolares del defecto. Se concluye que la potencia de atrape de la
cavidad crece con su radio y con la densidad de cavidades. Ademsis, se muestra que en
ausencia de tensiones la cavidad se comporta como un sumidero neutro. Sin embargo, tal
como lo sefialaran Willis et al.(1972), la presencia de una tension rompe la neutralidad de
la cavidad en el atrape de vacancias e intersticiales. Finalmente, se prueba que cuando se
aplica una tensién uniaxial en la direccién del eje ¢ a un matenal de estructura hep, la
potencia de la cavidad depende de la difusidn anisotrdpica de los defectos puntuales inducida
por la tensidn, via el pardmetro Pr . Este parametro establece una relacion funcional entre
los tensores dipolares del defecto en las configuraciones de equilibno y de salto.

La exactitud de los resultados que se obtengan para la potencia de atrape de una cavidad

esférica depende de la precisién con que se conozcan los valores de estos tensores dipolares.
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Conclusiones!

En la primera parte de este trabajo se estudia la difusién anisotrépica de vacancias e inters-
ticiales, en un metal de estructura hcp sometido a t.en.siones. Se utilisa una aproximacién
que considera el carécter discreto de la red, las simetrias del defecto en sus configuraciones
de equilibrio y de salto y las simetrias de salto. La conclusién mas importante de esta parte
del trabajo consiste en establecer las diferencias entre la difusion anisotropica en presencia
de tensiones en un cristal de estructura clbica y uno de estructura hexagonal.

Dederichs et al.(1978) demuestran que, en el caso de cristales cibicos, para los que la
difusividad en ausencia de tensiones es isétropa, la presencia de un campo externo reduce la
simetrfa de la red y el tensor de difusién se torna anisotrépico, siendo la simetria del tensor
- dipolar en la configuracién de salto la que determina la anisotropia del tensor de difusion.

En cristales de estructura hcp en cambio, debido a la simetria de la red, el tensor de
difusién en ausencia de tensiones es anisotrépico, por lo que cabe esperar que el material
presente cambios dimensionales bajo irradiacién ain en ausencia de tensiones. En este
trabajo se demuestra que la presencia de un campo externo de temsiones incrementa la
anisotropfa intrinseca de la difusién siendo, en este caso, las simetrias de los tensores dipolares
en las configuraciones de equilibrio y de salto las que determinan la anisotropia del tensor
de difusidn.

)En la segunda parte de esté trabajo se estudia la potencia de una dislocacién de borde
en el atrape de defectos puntuales, en un material de estructura hcp tensionado. Se prueba
que en ausencia de tensiones y para un defecto dado, la anisotropia de la difusion determina
que la potencia de atrape sea distinta para dislocaciones de distinto tipo. La presencia de
un campo externo de tensiones cambia el comportamiento de la dislocacién en el atrape de

. 1Se presentan aquf las conclusiones mis generales del trabajo. En cada Capitulo se hace una discusién
més detallada de las conclusiones correspondientes.



defectos puntuales, dependiendo éste de la orientacién de la dislocacion respecto de la tensién
externa. Contrariamente a teorias anteriores, que sostenian que el responsable de este efecto
era el campo de la dislocacién (Heald y Speight,1975 ; Bullough et al.,1974,1975 y Wolfer
y Ashkin,1976) y en coincidencia con las conclusiones de Woo et al.(1983) para cristales
cibicos, se demuestra que en materiales de estructura hcp , el mecanismo que produce la
atraccién preferencial de defectos por dislocaciones favorablemente orientadas repecto de la
tension externa es la difusidn anisotrdpica de dichos defectos inducida por la tension (SIPA-
AD). Como consecuencia de este resultado cabe esperar que un material hexagonal irradiado
y tensionado experimente cambios dimensionales que dependan fuertemente de la estructura
de dislocacionee presente en los granoe y de la orientacién relativa de los mismos (textura).

Finalmente, se estudia la potencia de una cavidad esférica en el atrape de defectos pun-
tuales,en un material de estructura hcp . Se prueba que al igual que en el caso de materiales
ciibicos,en los que la difusién es isétropa,en ausencia de tensiones la cavidad se comporta
como sumidero neutro. Se demuestra que si se aplica un campo de tensiones se rompe la
neutralidad de la cavidad y se produce una atraccién preferencial de vacancias 6 intersti-
ciales, que depende de la anisotropia en la difusion de estos defectos puntuales inducida por
la tensién. Este efecto esté gobernado por la simetria de ios tensores dipolares de equilibrio
y de salto de los defectos puntuales.

Estos resultados prueban fehacientemente que la dindmica de defectos en su interaccidn
con sumideros estd controlada, principalmente, por las variaciones en la difussvidad induci-
das por campos de tensién. Otros mecanismos que anteriormente fueran considerados im-
portantes, tales como los efectos de forma y de inhomogeneidad del defecto, resultan dar
variaciones de las potencias de atrape un orden de magnitud mis pequeiias que este meca-
Rnismo.

Dado que la difusién en un material hcp tensionado depende de los valores de los
tensores dipolares del defecto, en las configuraciones de equilibrio y de salto, las potencias

.de atrape que se oBtengan dependerén criticamente de los tensores dipolares que se utilicen.
Los valores de estos tensores dipolares son funcién del potencial que se usa para describir la
red. En este trabajo se han utilisado los tensores dipolares calculados por Tomé (Tesis, 1982)

- quien usé un potencial empirico, desarrollado por Tomé et al.(1978), que reproduce apro-



ximadamente las constantes eldsticas del Mg. En la literatura, en los ltimos aiios, se ha
planteado una controversia respecto al sitio estable y configuracién del autointersticial. As,
se proponen célculos de configuracién utilisando nuevos potenciales, que dan origen a diferen-
tes configuraciones estables para el intersticial, en una red hcp , distintas a las utilizadas en
este trabajo (Fuse, 1985, Bacon, 1988 y Frank, 1988). En la medida que se logren datos mas
confiables para las configuraciones de los defectos, se lograrin resultados méas precisos para
las potencias de atrape y por lo tanto para la prediccién del comportamiento mMacroscopico
de un material sometido a irradiacién. Sin embargo. la conclusién principal de este trabajo,
que es el rol de la difusién anisotrpica inducida por tensiones en el comportamiento de los

sumideros, permanecera vigente.
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Apéndice A

Calculo de 7.

Para resolver el problema de difusién de defectos a un cilindro hueco, con dlfuamdad

anisotrépica, se utilizan coordenadas cilindricas elipticas dadas por

z' = Acoshncosy

!

Yy = Asinhnsiny (A1)

Las superficies con 7 constante son elipses homofocales con distancia focal A y las super-
ficies con Y constante son hipérbolas con la misma distancia focal (Fig.(A.1)).
| Dado que la superficie correspondiente al circulo de radio R; queda definida por la elipse
7% con distancia focal A, la superficie correspondiente al circulo de radio R., en estas coor-
denadas, tendria que ser una elipse definida por un valor 7, y con la misma distancia focal.

Pero la elipse que se correponde exactamente con el circulo de radio R, es, por la ec.(2.25):
TS R?

_..+——

gt B

que no es homofocal con la definida por n;.

(A.2)

Se trata de encontrar un valor de 1), que defina una elipse homofocal con la correspondiente
a 7; y tal que esta elipse se corresponda, aproximadamente, con el cfrculo de radio R,. uobre
el que se aplican las condiciones de contorno reales del problema.

Si se reemplasan en (A.2) z' ¢ y’ dados por (A.1), queda: '
BA? cosh? n, cos® ¢ + B~ A% sinh? 1, sin? ¢ = R? (A.3)

Si se fija 1, constante y se integra (A.3) en la variable y entre 0 y 2x se obtiene:

2R°

1+ sinh? n, + f~2sinh’n, = 7



Figura A.1: Coordenadas cilindricas elipticas

Despejando resulta,; ‘
inhn, = (2B _ )b 4 g0
smln;.—(ﬂ“l2 1)3(14+87%) (A.4)
Si se remplaza en (A.4) el valor de A dado por la ec.(2.30) y se considera %‘! >> 1, queda:
) ) 2ﬂ2 R3
sinhn, = x =)
me = (1= 7 R?)

Utilizando la relacién para las funciones hiperbélicas inversas arcsinhz = In(z+v/z? + 1),
se obtiene finalmente:

= ) 5 ) *9
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Apéndice B

Perﬁl de concentraciones de defectos
puntuales alrededor de una
dislocacion

Para calcular el perfil de concentraciones de defectos, en estado estacionario, alrededor de
una dislocacién que pertenece a una distribucién periédica de dislocaciones se resuelve la

ec.(2.24), que en coordenadas cilindricas elfpticas, tiene Ia forma(ec.(2.32)) :

1 FC, ¥ K B)
A(sink’ n+sin’y) O * 3y’ (D,D,)} '

con las condiciones de contorno

C(ﬂ.‘,lﬁ) =0
Ia(Ne,¥) = 0 ‘ (B.2)
Para explicitar la segunda condicién de contorno se calcula, en primer lugar, la com-
ponente del flujo normal a una superficie definida por n constante. Se recuerda que. en el
sistema fisico es:
z = ﬂ*Aco-hncoup
y = B tAsinhnsing (B.3)
2 =2z |

siendo (z, y, z) coordenadas cartesianas, § = (D,/ D,)f y D, y D, los autovalores del tensor
difusividad en el plano perpendicular a la linea de la dislocacién.

I



El vector flujo de corriente se expresa como:

» L 8C _ 8C
J=-pVC = ~(Ds 5=, Dy5.) (B.4)

El versor normal a la superficie definida por 1 constante, expresado en coordenadas carte-

sianas, es de la forma (ver Santald, 1968):

sinh 7 cos Y¥ + £ cosh nsin yJ
82 cosh? sin? ¢ + sinh® ncos? ¢

fi= (B.5)

La componente del flujo normal a la superficie es:
D,

Jo = f,ﬂ = - 0—0- (BG)
ﬂ%AJﬁz cosh? n&in® ¢ + sinh? 5 cos? ¢ M

y las condiciones de contorno (B.2) se transforman en:
C(mi,y) =0

ac

— =0 B.7

an (ne¥) | (B.7)
La solucién general de la ec.(B.1) es la suma de la solucién de la ecuacién homogénea mis

una solucién particular:

C=C,+ Gy (B.8)

Para encontrar la solucién particular se agrupan variables en (B.1) de la forma:

: EP K 2 o h?,, —
5 +( - .)*A sinh“n =)\ | (B.9)

:P K 3 ind o) —
+( - ')*A sin‘y = -\ (B.10)

siendo A una constante. C, se calcula integrando (B.9) y (B.10). Las constantes de inte-
gracién se resuelven planteando la igualdad de las derivadas segundas crusadas y la periodi-
cidad de la funcién en . Se obtiene:

KA?
C,=- (cosh 2n + cos 2¢) + byn (B.11)
*7 8D .
siendo b, una constante. Queda por resolver la ecuacién homogénea:
% + f;" =0 (B.12)

v



Se plantea separacién de variables:

Ch = Fi(n)Fa(v) (B.13)

Reemplazando (B.13) en (B.12) quedan por resolver las ecuaciones:

i3

——-kFf =0

= | 1

—0—¢T+k F, ] (B.14)

con k? constante. La solucién resulta:

Ch=A4,+ Z(Au, ginh kn 4+ A,y cosh kn)( A sin kv + Ay, cos ky) (B.15)

k=1

con A, y Aix constantes a determinar. Sumando (B.11) y (B.15) se obtiene la solucién

general . Imponiendo simetria ortotrépica y las condiciones de contorno (B.7), se obtiene
finalinente:

K A? cosh 2n; — cosh 2n
«D,D,)}" 2
cos 2y cosh 2(n—n.)
2 ‘cosh 2(n; — n.)

C(ny) =

+ (n — n)sinh 27, + .

1]} (B.16)



Apéndice C

Perfiles de concentracion en el caso
isétropo

Se calculan los perfiles de concentracién de defectos puntuales alrededor de una dislocacién
de borde, en el caso de difusividad is6tropa.

Se toma a la dislocacién como un cilindro hueco infinito, cuya linea coincide con el eje del
cilindro (direccién z). El problema tiene simetria de traslacién en la direccién z y se estudia
sélo la difusién en el plano (z,y) perpendicular a la linea.

Se considera distribucién periédica de dislocaciones. Como se explica en la seccién 2.5,
el problema queda reducido a estudiar la difusién de defectos puntuales a una dislocacién de

radio R;,rodeada de una celda de radio R,. La ecuacién a resolver es:

V=K (C.1)
con las condiciones de contorno:
C(R;,0)=0
JF(R') o) = 0 (0.2)
expresadas en coordenadas cilindricas.
Dado que:
= -DVC e (C.3)

con D = cte., reemplasando la ec.(C.3) en (C.1). se obtiene la ecuacién:

K
2 — e e
vic=-7 (C4)
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y para resolverla, por la simetrfa del problema, se utilizan coordenadas cilindricas. En este

sistema coordenado la ec.{C.4) se expresa como:

#’C 18C K

e =D (C4)

La solucién de esta ecuacién es la suma de la solucién de la ecuacién homogénea, ma4s
una solucién particular:

C(r) = Ca(r) + Cy(r)
Se obtiene, para el perfil de concentraciones alrededor de la dislocacién. la expresién:

O(r) = 3 1R 5 + 3R = )

donde R; es el radio de la dislocacién y R, es el radio de la celda.

-
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Apéndice D

Concentracion media de defectos
puntuales alrededor de una
dislocacion. Flujo de defectos
puntuales hacia la dislocacién

Se calcula la concentracién media de defectos alrededor de una dislocacién, < C¢ > yel
flujo de defectos hacia la misma, ®, para las dos distribuciones estudiadas:
i) Distribucién periédica de dislocaciones

El perfil de concentraciones, C(n, ¥), esté dado por la ec.(2.35). L.a concentracidn media,

utilizando coordenadas cilindricas elipticas, se calcula de la forma:

_ I Jor C(n, ¥)hihadndy

<C>= D.1
I 7 Pahadndy (b1
siendo h, h; los coeficientes métricos en estas coordenadas,
h = h] = A*(sinh? 5 + sin® y) (D.2)
Reemplazando C(7, ¢) dada por la ec.(2.35) en la ec.(D.1) e integrando se obtiene:
<C»>= fea® (sinh 2n, — sinh 21;)g(m, n.) (D.3)
- 4(D'D’) ﬂ¢' '}0 g 77n"l¢ .
La forma explicita de g(n;,n,) estd dada en la ec.(2.41).
El flujo de defectos al cilindro hueco es:
By, = f Jului! (D.4)
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siendo J, la componente del vector flujo normal a la superficie del sumidero y { el contorno
del sumidero. Como se vié en el Apéndice B, la componente del flujo normal a la superficie
definida por n; resulta:

D, ac
B A\/8 coeh? i 8in® ¢ + sinh3r; cos? y M

Jnln.’ ==

. (D.5)

con 8 = (D,/D,)*.
El diferencial de arco (ver Santal$, 1968) es:

dl = %(ﬂz cosh? 1 sin® ¢ + sinh? n; coe® y) ¥ dy (D.6)
Reemplazando las ecs(D.5), (D.6) y %'m por sus valores en (D.4), se obtiene:

2
®|,, = %A—‘r(sinh 27, — sinh 27) (D.7)

ii) Distribucién al azar de dislocaciones

En este caso se toma < C >= C,. Para calcular el flujo de defectos a la elipse definida
por 7); se sigue el mismo procedimiento que en el caso anterior. Se reemplaza en (D.5) el
perfil de concentraciones dado por la ec.(2.37) y derivando e integrando, se obtiene:

2%

&y, = (DsD,)tC.

(D.8)

Ne — N
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Apéndice E

Potencia de una dislocacidén en un
medio isétropo

Se calcula la potencia de una dislocacién de borde en el atrape de defectos puntuales en un
medio con difusividad isétropa.
La potencia de una dislocacién, ec.(2.38), en el caso isétropo (< D; >= D), queda

expresada de la forma:
g _ ®
p D<Ci>
- Utilizando el perfil de concentraciones derivado en el Apéndice C, resulta :

8 1, R
J ——DE——EK[T—T]

siendo el flujo de defectos que llega a la dislocacién :

®= [ [JIndS = =K[R2 - R

La concentracién media, que se obtiene de promediar C (ec.(2.39)) sobre la superficie com-

prendida entre los circulos de radios R; y R., tiene la forma :

<C>= K [‘mR

D(R; - R? ) 2
Finalmente se obtiene:

k° 2x(R3 - R?)?
T RnE IR IA - RA

(E1)

que es la potencia de una dislocacién de borde en el atrape de defectos puntuales que difunden

isotrépicamente.



Apéndice F

Diferencias de superficies por
aproximaciones de calculo

La superficie de la esfera de radio R, es:
S =4xR? (F.1)

Para calcular la superficie del elipsoide de revolucién definido por 1, se deben diferenciar dos
casos:
I-D s > D'

con ﬂ’:-g-:

En este caso la superficie del élipeoide resulta:

a3 . . c
o = 2xa {a, + ~ arcsin ha—} (F.2)
3

siendo a,, a; y as los semiejes del elipsoide y ¢ su distancia focal. Desarrollando los célculos

se obtiene:
_ V2
a = (l+ﬂ°) R,
o = RO-Ms ot~ Tf_ﬂi"-
¢ = (al-adt | (F3)
I. D, > D, | |
con =-’;-:-;.L

La superficie del elipsoide toma la forma:

o = 2xay{a; %5 arcsin <
= 2xay{a, + = arcsin =} (F.4)
c as
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resultando en este caso:

G, = a=ay
ay = q
¢ = (o —a) (F.5)
La diferencia porcentual entre la superficie de la esfera,S, y del elipsoide, o, se define como:
S-o
AS = 100
g *

Si se reemplaza (F.3) en (F.2) 6 (F.5) en (F.4) y se calcula AS se comprueba que, en ambos
casos, AS depende de 3% y R, y es independiente de R;.

En la Fig.(F.1) se grafica AS en funcién de 52 con R, = 626a. para los casos [ y 1.

AS°/A

05 06 07 2 08 09 1

Figura F.1: Diferencias porcentuales entre las superficies de la esfera de radio R, y el elipsoide
de revolucién definido por 7.

De la figura se concluye que:
¢ En el caso isétropo, §% = 1, ambas superficies coinciden (AS = 0)

¢ A medida que la anisotropia aumenta la superficie del elipsoide tiende a diferir de la

correspondiente a la esfera y esta diferencia se hace mds pronunciada para el elipsoide
achatado (D, > D,)
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Apéndice G

Calculo de los perfiles de
concentracion de defectos puntuales,
con difusividad isétropa, alrededor
de una cavidad esférica

Si se considera distribucién al azar de cavidades y de acuerdo con lo visto en la seccién 3. 1.2,
para calcular los perfiles de concentracién alrededor de una cavidad, en estado estacionario,

se debe resolver la ecuacién de conservacién:

vVJ=0 (G.1)
con las condiciones de contorno.
C(R;,0,9) = 0
C(R.,0,4) = C.,
Como:
J= —Q@C (G-2)

y la difusividad es is6tropa, de reemplasar (G.2) en (G.1) queda por resolver:
ViC =0 : (G.3)

Por la simetrfa del problema y las condiciones de contorno impuestas se utilisan coorde-

nadas esféricas. La ec.(G.3) en estas coordenadas toma la forma:

;——(r’-—-) =0 (G.4)



resultando:

R, (r - R;)
C(r) = Co—rp—r= G.5
") =GR (G5)
Esta solucién representa los perfiles de concentracién de defectos puntuales, con difu-
“sividad isdtropa, alrededor de una cavidad esférica suponiendo una distribucién al asar de

cavidades.
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Apéndice H

‘Célculo del flujo de defectos
puntuales hacia una cavidad

El flujo de defectos hacia una cavidad, (seccién 3.3), se calcula como :

@:/Aaa (H.1)

siendo S la superficie de la cavidad y J, la componente del vector densidad de flujo de
defectos normal a la superficie de la cavidad. Dado que :

J=-pvc (H.2)
y:
Dy 0 0
0 0 D,
Resulta:
Jo=#%-(-RVC) = -#. [DL(%% -‘:;—f), D, %} (H.4)

siendo # la normal a la superficie de la cavidad.

Se desea calcular el flujo de defectos hacia una cavidad definida por 1; (que se corresponde
con la esfera de radio R;). Se estudia sblo el caso de cavidades distribuidas al asar.

Para desarrollar la ec.(H.4) es necesario diferenciar dos situaciones en la difusividad de
defectos puntuales. '
I. Defectos que difunden con D; > D,

En este caso se usan las coordenadas esferoidales alargadas. La relacién entre estas
coordenadas (1, ¥, ¢) y las coordenadas cartesianas (z, y, z) se establece reemplasando las
relaciones dadas por la ec.(3.14) en (3.11) y despejando.
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La normal a la superficie definida por 7;, en coordenadas cartesianas (ver detalle de

célculo en Santal6, 1968), resulta:

1,.,D,
n= 1l ] (H.5)
siendo (¥, ¥, k) los versores en las direcciones (z, y, z) repectivamente y:
2 _ 12 2 D, 2,32
hi = sinh® ncos* ¥ + —— cosh’ nsin* ¢ (H.6)

D,y

Reemplazando la ec.(H.5) en (H.4), expresando en esta iltima las derivadas respecto de las
coordenadas cartesianas en funcién de las coordenadas esferoidales alargadas, y efectuando

el producto escalar se obtiene:
YDt ac o,
h A 8’7 m

donde A estd dada por la ec.(3.16) y la concentracién C por la ec.(3.21). Derivando la
ec.(3.21) se obtiene:

J. = (H.7) |

aC Ce |- [mh(q,/z)]

Reemplazando (H.8) en (H.7), resulta:
| it C, . _,tanhn/2
== A(B= cosh” 1 sin®  + sinh? ry cos? )F sinh 7, b m/z) (H.9)

El diferencial de superficie en la ec.(H.1), correspondiente a la superficie definida por ;
(ver Santalé, 1968), resulta:

2
dS = DL%- sinh v; sin w(-gi cosh? n; sin? ¢ + sinh? n; cos® y)} dyde (H.10)
L .

El flujo de defectos puntuales, que difunden con D > | D,, a una cavidad definida por ;,
perteneciente a una distribucién al asar de cavidades, se obtiene reemplasando las ecs.(H.9)
y (H.10) en (H.1) e integrando. El resultado es:

tanhn,/2

=4xR:D}(D, - D). ln-l[mhmﬂ]

(H.11)

I1. Defectos que difunden con D, > D;
) En este caso se sigue el mismo procedimiento que en el caso anterior utilisando las
coordenadas esferoidales achatadas, definidas por las ecs.(3.22).
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La normal a la superficie definida por 7;, tiene la forma:

)*cosh nein vk (H.12)

con

h? = sinh® ncos’ ¢ + g

Reemplazando (H.12) en (H.4), expresando en ésta las derivadas respecto de las coorde-

cosh? nsin? y (H.13)

nadas cartesianas en funcién de las coordenadas esferoidales achatadas. se obtiene:

piptac

In =S R\ A an'

(H.14)

El pardmetro A estd definido por la ec.(3.24) y la concentraciéon por la ec.(3.28). Si se
deriva la ec.(3.28) se obtiene:

0, _ O iy e
'™ " 2cosh n; 1 + elnet+m)

) (H.15)

Reemplagando la ec.(H.15) en la (H.14), la componente normal del flujo resulta:

D}D" C uctw“( elle — )
2A(—* cosh’ n; sm2 ¥ + sinh? 1 cos? v]))} cosh n; 1 + e(ne+n)

(H.16)

El diferencial de la superficie definida por 7, es
}A’ D, 3, 3 - 132 3.4
dS =(D,Dy,) D coshmcosw(-ﬁ—cosh nisin’ ¥ + sinh® r; cos’ y)¥dydyp ~ (H.17)

Reemplazando las ecs.(H.16) y (H.17) en (H.1) e integrando se obtiene el flujo de defectos, que
difunden con D, > D;, hacia una cavidad definida por r; y perteneciente a una distribucién
al azar de cavidades. El resultado es:

Ne e"l

, = 2xDY(D, - D)} RC, arcean=1 (=

l1+e (nc+w)) (H.18)

Xvil



	portada-0001.pdf
	part-0001
	index-0001
	intro-0001
	capit-0001
	capit-0002
	capit-0003
	final-0001
	biblio-0001
	apendice-0001
	apendice-0002
	apendice-0003
	apendice-0004
	apendice-0005
	apendice-0006
	apendice-0007
	apendice-0008



