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Resumen. Este trabajo es una segunda aproximación a la simulación del comportamiento a fractura de
materiales nanocristalinos, utilizando técnicas de dinámica molecular y el embedded-atom method (EAM).
Las microestructuras estudiadas fueron obtenidas mediante la técnica de Voronoi y presentan un distinto
número de granos. Se emplean condiciones de contorno periódicas para minimizar los efectos de borde.
La simulación corresponde a átomos de cobre. Además de observar el comportamiento mecánico de las
microestructuras, y compararlo con trabajos anteriores, se ha prestado atención a la fractura y se ha
calculado la tenacidad del material en modo I.

Abstract. This work is a second approach to the fracture simulation of nanocrystalline materials, using
molecular dynamics techniques and the embedded-atom method (EAM). The studied microstructures were
obtained through the Voronoi technique, and present a different number of grains. Periodic-boundary
conditions are also employed, in order to minimize the boundary effects. The simulations correspond to
copper atoms. The mecanichal behaviour of the microstructures has been analysed and compared with
previous works. Special attention has been paid to fracture and mode-I toughness.

1. Introducción

Actualmente, el estudio de las propiedades mecáni-
cas de los materiales nanoestructurados suscita gran
interés tecnológico. En muchos casos, sin embargo, el
estudio se realiza de forma teórica o mediantes simu-
laciones numéricas.

Gracias a la potencia de cálculo alcanzada por los
ordenadores actuales, es posible simular el compor-
tamiento mecánico de estos materiales a un nivel ató-
mico. Para ello, se considera un conjunto de átomos
individuales, de los que se conocen sus posiciones y
los potenciales que los relacionan. A partir de ellos e
imponiendo unas ciertas solicitaciones exteriores, se
pueden calcular numéricamente las trayectorias que
seguirán a lo largo del tiempo.

Hoy en d́ıa, el número máximo de átomos de una
misma simulación alcanza los mil millones [1], pero
trabajar con dicha cantidad de átomos tiene unas
necesidades de tiempo y memoria inmensas.

El presente trabajo analiza el comportamiento has-
ta la fractura de unas pequeñas muestras de cobre,
de aproximadamente 10.000 átomos, y proporciona
valores de su tenacidad en modo I.

2. Método de simulación

El método empleado para las simulaciones ha sido el
embedded-atom method (EAM) [2, 3]. Este método
considera que cada átomo de un sólido es una “im-
pureza” colocada en una posición de la red formada
por el resto de átomos del sólido. Bajo esta perspecti-
va, el átomo está sometido a dos tipos de interacción:
una debida a los propios átomos vecinos, y otra de-
bida a los electrones de éstos. Aśı, la enerǵıa total de
un átomo viene dada por

Ei =
1
2

∑

j 6=i

V (rij) + F (ρti) (1)

El primer término de dicha ecuación es el denomi-
nado pair potential, y representa la interacción en-
tre un átomo y sus vecinos. El segundo término es
el conocido como embedding potential, y representa
la interacción entre los orbitales electrónicos de los
átomos del sistema. Finalmente, ρti es un parámetro
adimensional que representa la densidad electrónica
total en la posición del átomo normalizada respecto
a su valor en el equilibrio, y cuya expresión aparece
en la ecuación (2).



ρti =
∑

j 6=i

ρ(rij) (2)

donde ρ(rij) está relacionada con la contribución de
cada átomo a la densidad electrónica.

Para conocer la aportación de cada átomo, tanto en
términos de densidad electrónica correspondiente al
embedding potential, como en términos de pair poten-
tial, se recurre a los valores tabulados para el caso del
cobre [4].

Hay que tener el cuenta, sin embargo, que las simu-
laciones que aqúı se presentarán serán en 2D. Por
ello, se ha procedido a adaptar los potenciales del
cobre con el fin de que la distancia de equilibrio de
los átomos en 2D y 3D coincida [5]. Por ello, los valo-
res del pair potential (Figura 1) no se ven alterados,
porque dependen justamente de la distancia entre los
átomos.
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Figura 1: Aspecto que presenta el pair potential del cobre,
empleando datos tabulados en la bibliograf́ıa [4].

No ocurre lo mismo, sin embargo, con el embedding
potential, cuyos valores dependen no sólo de la dis-
tancia interatómica, a través de ρ, sino también del
número de vecinos, que es menor en 2D que en 3D.
La correción hará que, para una misma distancia, la
densidad electrónica que aporte cada átomo sea ma-
yor, como se puede apreciar en la figura 2.

Conociendo los potenciales que relacionan los áto-
mos, se pueden calcular las fuerzas que actuarán en-
tre ellos y, a partir de éstas y la masa de los áto-
mos, se pueden conocer las trayectorias que seguirán,
sin más que integrar las ecuaciones de movimiento
[6]. Dicha integración ha de ser numérica, requirien-
do para ello incrementos de tiempo muy pequeños
(∆t ∼ 1 ps), lo cual limita el EAM a simulaciones de
tiempos muy cortos.

Este trabajo considera que la temperatura del sis-
tema es 0 K. En estas condiciones, el movimiento
de los átomos hacia el equilibrio se realiza de forma
cuasi-estática, deteniendo el movimiento de todos los
átomos tras cada etapa de integración.
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Figura 2: Densidad electrónica obtenida de la bibliograf́ıa
[4] y corregida para simulaciones bidimensionales [5].

3. Procesos de generación,
relajación y tracción

Las 5 microestructuras aqúı analizadas fueron gene-
radas empleando la técnica de la teselación de Voro-
noi [7], que consiste en colocar en el sistema un nú-
mero determinado de semillas (particularmente, 1, 4,
8, 16 y 32), y rellenar, a continuación, cada una de
las celdas de Voronoi con átomos de cobre, siguiendo
una orientación aleatoria y formando una red bidi-
mensional compacta.

En este trabajo, tanto en el proceso de generación,
como en la relajación y tracción posteriores de las
microestructuras, éstas se han considerado periódi-
cas en las dos direcciones, para poder minimizar los
efectos de borde de las simulaciones [8].

Una vez generadas las microestructuras, todas de
250 × 250 Å

2
, se ha procedido a la introducción de

una entalla elipsoidal (2 a = 75 Å, 2 b = 15 Å) a mi-
tad de la altura, con el fin de producir una concentra-
ción de las tensiones. Por las condiciones de contorno
impuestas, se están simulando muestras con entallas
regularmente espaciadas.

A continuación, se realiza un proceso de relajación de
tensiones en las microestructuras, a fin de reducir las
tensiones internas, aparecidas durante la generación
de las microestructuras y acumuladas en fronteras
de grano y puntos triples, y de que se minimice la
enerǵıa del sistema.

Por último, se ha procedido a la tracción de las mi-
croestructuras. Para ello, se han mantenido fijos tres
lados del dominio, mientras que al cuarto se le ha
impuesto un desplazamiento constante en cada eta-
pa de tracción, que, en este trabajo, es de 10−4 Å.

Manteniendo el concepto de simulación cuasi-estática,
después de cada etapa de tracción, se deja a los áto-
mos moverse hacia sus posiciones de equilibrio y, por
tanto, relajarse. En ese momento, se calcula la pre-



sión de los átomos sobre las paredes del dominio [9].
Conociendo el desplazamiento del lado móvil y la
presión en el mismo, se puede obtener la curva σ− ε
de las microestructuras.

4. Resultados

4.1. Comportamiento mecánico

Antes de presentar los resultados propiamente di-
chos, en la tabla 1 se ofrecen las caracteŕısticas ge-
nerales de la microestructuras simuladas. En ella, `x

es el tamaño en x del dominio, D̄, el tamaño medio
de grano y `z, el espaciado medio entre átomos del
contorno, y que se supondrá igual al tamaño en z de
la lámina bidimensional simulada.

Tabla 1: Caracteŕısticas generales de las microestructuras
simuladas.

No. granos `x [Å] D̄ [Å] `z [Å]
1 246,7 ∞ 2,3232
4 246,3 69,5 2,2536
8 245,7 49,0 2,2920
16 243,7 34,4 2,3065
32 241,8 24,1 2,3571

Las simulaciones realizadas para este trabajo mues-
tran un comportamiento mecánico de las muestras
similar al descrito en trabajos anteriores [10]. Aśı,
las muestras pasan primero por un comportamiento
elástico−lineal, con valores de módulo elástico E si-
milares al referenciado en bibliograf́ıa, de 124 GPa
[11], como se puede ver en la tabla 2.

Tabla 2: Valores del módulo elástico registrado en la zona
elástico-lineal.

D̄ [Å] E0,1 % [GPa]
∞ 112

69,5 118
49,0 151
34,4 114
24,1 96

Una vez abandonado el régimen elástico, se observa
un comportamiento plástico de las muestras, caracte-
rizado por la emisión, el movimiento y la interacción
de dislocaciones (como se puede observar en la figura
3) y el movimiento de juntas de grano.

Finalmente, las microestructuras entran en una eta-
pa de fractura, que se muestra de dos formar distintas
que, sin embargo, no aparecen aisladamente, sino a
la vez (como se puede apreciar en la figura 4 y se ha
confrontado en la bibliograf́ıa [12]):

5 nm

Figura 3: Emisión y movimiento de dislocaciones en la
muestra monocristalina.

una fractura transgranular, en la que la grieta
crece por clivaje a lo largo de una dirección
compacta dentro del grano

y una fractura intergranular, en la que la grie-
ta crece por coalescencia de nanocavidades por
delante de la punta de la grieta

5 nm

Figura 4: Fractura en un modo combinado transgranular
(izquierda) e intergranular (derecha), en la muestra de 8
granos.

Por último, las gráficas de tensión-deformación de
las 5 microestructuras simuladas pueden observarse
en la figura 5.
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Figura 5: Curvas σ − ε obtenidas a partir de las simu-
laciones y que muestran las zonas elástica, plástica y de
fractura.

4.2. Aproximación energética a la
tenacidad

Mientras tiene lugar la tracción, las microestructu-
ras ven aumentar su enerǵıa, almacenada como ener-
ǵıa elástica (aumento de la distancia interatómica)
y enerǵıa plástica (emisión y movimiento de dislo-
caciones). Sin embargo, en un determinado instante,
comienza la fractura catastrófica de la muestra, que
tiene lugar con la propagación inestable de la grie-
ta presente y con la condición dada por la siguiente
ecuación [13]:

δW ≥ δU + Gc δA (3)

donde W es el trabajo externo aplicado al sistema, U
la enerǵıa interna del mismo, Gc la velocidad cŕıtica
de liberación de enerǵıa y A el tamaño de la grieta.

Es decir: la propagación de la grieta (δA > 0) ocurre
con una devolución de enerǵıa. En el caso del pre-
sente trabajo, esto ocurre sin realizar ningún trabajo
externo (δW = 0), con lo que, para que ocurra lo
anterior, tiene que tener lugar una disminución de la
enerǵıa interna (δU < 0).

Con esto, el valor de Gc puede calcularse mediante
la expresión:

Gc = −δ(U −W )
δA

= − 1
`z

δU

δa
(4)

donde `z es el espaciado medio entre átomos y a, la
longitud de la grieta.

Finalmente, se puede establecer la conocida relación,
dada por la ecuación (5), entre Gc y KIc, el factor

de intensidad de tensiones cŕıtico:

KIc =

√
Gc E

1− ν2
(5)

donde KIc corresponde a la tenacidad, E al módulo
elástico y ν al coeficiente de Poisson del material.

En la tabla 3 se muestran los valores de la tenacidad
del cobre, obtenidos según la aproximación energé-
tica, junto con la estimación del error cometido por
la imprecisión en la determinación de la longitud de
grieta, tomando E como 124 GPa y ν como 0, 343
[14].

Tabla 3: Valores de tenacidad para el cobre, según el aná-
lisis energético.

D̄ [Å] G
(4)
c [J/m2] K

(5)
Ic [kPa

√
m]

∞ 1,97 ± 0,19 526 ± 26
69,5 2,27 ± 0,33 564 ± 41
49,0 2,72 ± 0,23 619 ± 26
34,4 2,020 ± 0,060 534,0 ± 8,0
24,1 4,29 ± 0,47 776 ± 42

4.3. Aproximación tensional a la
tenacidad

La propagación inestable de la grieta tiene lugar cuan-
do, en un material sujeto a una cierta tensión, esa
grieta alcanza un tamaño cŕıtico ac(σ). O alternati-
vamente, cuando, en un material que contiene una
grieta de un cierto tamaño, se alcaza un valor cŕı-
tico de tensión σc(a). Por tanto, se deduce de ello
que existe una combinación cŕıtica de tensión y lon-
gitud de grieta para la cual la fractura catastrófica
comienza. Sin embargo, ha de cumplirse, además, la
condición dada por la ecuación (3).

Considerando la geometŕıa de la grieta de las micro-
estructuras simuladas, esto es, una grieta infinita-
mente repetida horizontalmente, el factor de intensi-
dad de tensiones cŕıtico viene dado por la siguiente
ecuación [15]:

KIc = σc
√

π ac

√
`x

π ac
tan

π ac

`x
(6)

donde KIc es la tenacidad del material en modo I y
`x la anchura del dominio.

En la tabla 4 se muestran los valores de la tenacidad
del cobre, obtenidos en el presente trabajo, según
una aproximación basada en tensiones, junto con la
estimación del error cometido por la imprecisión en
la determinación de la longitud de grieta.



Tabla 4: Valores de tenacidad para el cobre, según el aná-
lisis tensional.

D̄ [Å] K
(6)
Ic [kPa

√
m]

∞ 457 ± 37
69,5 656 ± 81
49,0 404 ± 28
34,4 750 ± 110
24,1 622 ± 73

5. Conclusiones

Las simulaciones efectuadas, pese a corresponder a
microestructuras 2D, muestran resultados plausibles
sobre el comportamiento mecánico del cobre a nivel
atómico, aśı como sobre los valores de tenacidad me-
didos.

Como en anteriores trabajos, las simulaciones predi-
cen correctamente tres zonas claramente diferencia-
das en la curva tensión-deformación: zona elástica,
zona plástica y zona de fractura.

El análisis de la etapa de fractura muestra la combi-
nación de dos mecanismos de fractura (transgranular
e intergranular), cuya importancia relativa vaŕıa se-
gún el tamaño medio de los granos del material.
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