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RESUMEN

Mediante la simulacion con el método
Monte Carlo se realiz6 una descripcion
atomistica de la estructura de las
aleaciones binarias modelo de tipo bcc.
Usamos el modelo ABV de la aleacion
donde se asume la aproximacién de
interaccibn par a primeros vecinos con
energia de ordenacion constante. La
dindmica fue introducida por medio de una
vacancia que intercambia de lugar con los
atomos vecinos mas proximos. Las
simulaciones fueron realizadas en una red
bcc con 128, 1024, 8192 y 16000 sitios,
aplicando condiciones de frontera
periédicas para evitar efectos de borde. Se
determiné las probabilidades de formacion
de diferentes agregados atémicos Ag.,Bn
(m =0, 1, 2,.9 como funcién de la
concentracién de los componentes y de la
temperatura. Se encontr6 que en algunas
regiones de temperatura y concentraciéon se
observa polimorfismo composicional y
térmico de los agregados.
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1 INTRODUCCION

Para entender y modificar las propiedades
fisicas de una aleacion es necesario conocer
las posibles fases termodinamicamente
estables y los mecanismos de transicion
entre las mismas[l]. Las aleaciones
ordenadas como FeAl, son materiales
interesantes debido a que poseen
propiedades mecanicas Unicas y resistencia
a altas temperaturas, entre otras
propiedades. El problema de identificar las
configuraciones atémicas en las soluciones
sdlidas con orden local es muy dificil usando
célculos desde primeros principios. Por esta
razén es de gran interés el desarrollo de
diferentes  modelos [2,3] y reglas que
permitan a partir de informacion inicial

minima  determinar la  estructura y
propiedades de aleaciones de cualquier
composicién.

En el presente trabajo se presentan los
estudios realizados mediante la simulacion
computacional Monte Carlo (MC), acerca del
comportamiento de las probabilidades de
formacion de agregados (PFA) en un amplio
intervalo de concentraciones y temperatura.

2 EL MODELO Y LA
METODOLOGIA DE SIMULACION

Consideramos una aleacién binaria como un
conjunto de N atomos de tipo Ay Np
atomos de tipo B, ubicados en los nudos de
una red cristalina con N sitios. La red
contiene Ny sitios vacios representando las
vacancias en el sistema (N = Nao + Ng + Ny).
Cada nudo de la red puede estar ocupado
por un atomo de cualquier tipo (A 0o B ) o
estar vacio, es decir las concentraciones de
los a&tomos y vacancias satisfacen a la
condicion: cy +cg +cy =1

En el marco de la aproximacién de
interaccion de pares a primeros vecinos, el
Hamiltoniano del modelo ABV [4] de aleacion
binaria se expresa como:

H= z[Kﬁsj2 +J58; +U(S's; +qu.2)]+|—|0 (1)
<4,j>
donde
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U, son las energias de interaccion efectiva

entre los componentes X, y; la sumatoria se
realiza por todos los vecinos mas préximos
de cada sitio. La variable spin s; toma los
valores 1, -1, o O siel sitioi es ocupado
por una especie del tipo A, B o V
respectivamente. Hy incluye los términos
independientes de la configuracién
microscopica para una aleacion dada. El
termino U es el responsable del
comportamiento de la vacancia. En
particular, U > 0 significa mayor preferencia
de intercambio de la vacancia con el &tomo
de tipo A. En el caso de U =0, lo cual
asumimos en el presente trabajo, la vacancia
no tiene ninguna preferencia por un
determinado tipo de atomo.

Como mostré Vives [5], en el caso cuando la
concentraciéon de las vacancias cy « 1, el
término K en la ecuacién (1) es
aproximadamente constante e independiente
de la configuracién, por tanto el Unico
término relevante es el que contiene J:

H =J)> s;s, (3)
<i,j>

que es un Hamiltoniano tipo modelo de Ising.

En el presente trabajo utilizamos el modelo
estandar ABV, Ec. (3) con una vacancia,
para la determinacion y descripcion de las
propiedades en equilibrio de las aleaciones
binarias. EI signo del parametro de
intercambio J esencialmente determina la
tendencia a segregacion ( J < 0 ) u
ordenacion quimica  ( J > 0 ). Usando el
método MC simulamos la colectividad
candnica del sistema definido por la
Ecuacion (3). Toda la dinamica del sistema
se introduce mediante el movimiento de
una sola vacancia que intercambia de
posicién con cualquiera de los atomos mas
préximos con igual probabilidad. De acuerdo
al algoritmo estandar de Metropolis [6], la
probabilidad de intercambio de la vacancia
con un atomo vecino i escogido
aleatoriamente esta dada por:

P = min{l, exp(_kA_|_|_|)} (4)

donde AH es la variacién de la energia del
sistema al realizar la vacancia un
intercambio tentativo de lugar con un atomo
vecino.

El espacio de simulacion es un cubo que
contiene M = 2L% nudos de una red bcc con
L celdas por dimensién. En los nudos de
esta red se ubican N = M -1 atomos. Con la
finalidad de minimizar los efectos de
superficie se utilizan condiciones de frontera
periddicas en las tres dimensiones. A fin de
aclarar la posible dependencia de los efectos
de correlacién con el tamafio del sistema
hemos trabajado con M =128, 1024, 8192 y
16000 sitios. El equilibrio térmico se alcanza,
dependiendo del tamafio del sistema, luego
de 800 — 2000 pasos de Monte Carlo (MCS).
Los promedios de las magnitudes de interés
(probabilidad de formacion de agregados,
parametros de corto alcance, energia, etc)
se calcularon utilizando 10000 — 20000 MCS
luego del alcanzar el equilibrio
termodinamico.

De acuerdo al modelo de las cuasiparticulas
propuesto por Bogdanovich y Men [7], la
aleacion estd constituida por un conjunto
finito de diferentes cuasiparticulas o clusters
atomicos A,.nBm. Los clusters de n atomos
se diferencian por su composicion 'y
configuracién, y como consecuencia por sus
propiedades. En una aleacion dada, cada
tipo de cluster tiene cierta probabilidad de
formacién py, que depende de la temperatura
y concentracion de los componentes.

En el marco de este modelo, la propiedad
f(c) de la aleacion se expresa como,

f(c):z py(c,T)fy (5)

k
donde px ( ¢, T) es la probabilidad de
formacion (PF) del cluster de tipo k en la
aleacion de concentraciéon c¢ a temperatura
T.

En una primera aproximacién suponemos
que en el modelo de aleacion estudiado, el
tamafio de los clusters esta limitado
solamente por las primeras esferas de
coordinacion, cuyo alcance se determina,
fundamentalmente, por el valor del
parametro J. Por lo tanto en las aleaciones
modelo de tipo bcc es posible la formacion
de 10 diferentes tipos de clusters, que se
diferencian solo por sus composiciones,
tales como: CO = AgBg, C1 = AgBs,..

3 RESULTADOS Y DISCUSION
Las probabilidades de formacién Py de todos

los tipos de clusters (CO, C1, ..C9) fueron
determinados en un amplio rango de



concentraciones y a diferentes

temperaturas.

Cada tipo de cluster alcanza su maxima
probabilidad de formacién en una aleacion
de composicion deter-minada. La forma de
Pk (c, T = const. ) y su valor maximo para
algunos clusters no varia, mientras que para
otros varia sustancialmente como se
aprecia en la Fig. 1. A altas temperaturas
(T > T ) la distribucion de las PF de los
clusters es semejante a la distribucion
estadistica.
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Figura 1. Probabilidades de formacion de los

clusters C2 y C7 versus concentraciéon a

temperaturas 480 y 800K.

A temperaturas cercanas a T, no solamente
se modifica sustancialmente el perfil de la
curva de la distribucién si no que ocurre un
desplazamiento del méaximo en el eje de
concentraciones. A temperatura 480K, que
es menor que la critica, las PF de los
clusters C7 presentan 2 maximos a
diferentes concentraciones. En una aleacion
determinada predominan 2 — 4 tipos de
clusters, la poblacion de los otros tipos es
casi despreciable.

Las PF de los clusters se determinaron en el
rango de temperaturas desde debajo de T,
hasta valores significativamente mayores
gue el punto critico. La temperatura se
expresa en unidades reducidas, definida
como T, = kT/J, donde k es la constante de
Boltzman y T la temperatura absoluta.

Como se puede apreciar de la Fig. 2, el
comportamiento con la temperatura de las
PF de los diferentes tipos de clusters es
diferente. Un comportamiento similar de las
PF de los clusters se observan en otras
aleaciones con composiciones cercanas a
las estequiométricas.

Un hecho resaltante es el intercambio de
predominio entre ciertos tipos de clusters a

determinados valores de la temperatura. En
aleaciones de otras composiciones no se
observa ningln intercambio de poblacion
entre los distintos clusters.
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Figura 2. Variacion con la temperatura de las PF
de los clusters C1, C3, C5 — C7 en la aleacién con
cg =0.5.

El conocimiento de las PF de diferentes
tipos de clusters en una aleaciéon de
composicion definida y a una temperatura
dada puede ayudar a una mejor
comprensiéon de las primeras etapas de las
transiciones de fases, asi como elegir los
parametros mas Optimos del tratamiento
térmico.

Los resultados obtenidos relacionados con
el comportamiento de las PF de diferentes
clusters como funcion de la temperatura
evidencian la existencia del polimorfismo
térmico, es decir, a medida que varia la
temperatura de la aleacion el predominio de
un determinado tipo de cluster es
reemplazado por otro tipo de cluster.
Anélogamente, con la variacion de la
concentraciéon de la aleacién ocurre el
intercambio de los clusters predominantes,
produciéndose el polimorfismo
composicional. Este efecto del polimorfismo
térmico y composicional de los clusters,
conjuntamente con las  propie-dades
intrinsecas de los clusters podria ser la
causa de la dependencia peculiar ~ de las
propiedades de las soluciones metalicas
homogéneas con la temperatura vy
concentracion [8].

Conociendo las propiedades concretas
f«(n,m) de los diferentes clusters, calculadas ,
por ejemplo con Dinamica Molecular,
mediante la Ecuacion 5 se puede predecir la
respectiva propiedad de la aleacion. Este
tipo de prediccion sera reportado en un
trabajo futuro.

" Aparicion de pequefios minimos y maximos



4 CONCLUSIONES

En este trabajo, usando un modelo simple
ABV de la aleacién binaria mediante la
simulacion MC se estudié el comportamiento
de las PF de diferentes tipos de clusters
tanto en funcion de la temperatura como de
la concentracion.

El comportamiento  peculiar de las
propiedades de las soluciones sélidas en
funcién de la concentracién y temperatura [8]
puede interpretarse como una consecuencia
del polimorfismo composicional y térmico de
la formacién de diferentes clusters atomicos
en las aleaciones.

El conocimiento de las PF en una aleacién
concreta puede ser util para comprender los
mecanismos de las transiciones de fases, asi
como para los tecndlogos en tratamientos
térmicos.
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