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RESUMEN

En materiales con estructura cristalina BCC el movimiento de dislocaciones de tipo tornillo a baja tem-
peratura esta asociado con la formacién y el crecimiento de escalones en la linea de la dislocacién. Para
entender la movilidad de dislocaciones de tipo tornillo en estos materiales es muy importante la correcta
prediccion de las energias de nucleacion de estos escalones. El calculo a nivel atomistico de la mecénica
de dislocaciones constituye un problema complicado desde el punto de vista tanto numérico como com-
putacional. Este trabajo se centra en el cilculo de las energias de formacién de distintas configuraciones
de escalones dobles en cristales BCC y en ausencia de cargas exteriores. En nuestro modelo, basado en la
teoria discreta de dislocaciones desarrollada por Ariza y Ortiz, la energia almacenada se calcula de forma
eficiente mediante un algoritmo de programacién basado en NVIDIA Compute Unified Device Architec-
ture (CUDA). Los resultados obtenidos presentan un buen acuerdo con los calculados utilizando primeros

principios y potenciales atomisticos, y los correspondientes a la teoria eldstica de dislocaciones.
© 2011 CIMNE (Universitat Politécnica de Catalunya). Publicado por Elsevier Espaiia, S.L. Todos los
derechos reservados.

Efficient calculation of formation energies of Kink-pairs in BCC crystals

ABSTRACT

Motion of screw dislocations in BCC materials at low temperature is believed to be related to the formation
of mobile kinks on the dislocation line. Therefore, the accurate prediction of kink nucleation energies
is required to fully describe mobility of screw dislocations in these materials. Studies of fundamental
dislocation processes at atomic length scale are numerically and computationally intensive problems.
This work studies the calculation of zero-stress formation energies of kink-pair configurations for BCC
crystals. Our model for stored energy associated to a dislocation line configuration is based on the theory of
discrete dislocations of Ariza and Ortiz. Its value is computed efficiently using an algorithm developed on
the NVIDIA Compute Unified Device Architecture (CUDA). Results confirm those obtained using atomistic

potentials and first principles calculations, and those based on the continuum theory of dislocations.
© 2011 CIMNE (Universitat Politécnica de Catalunya). Published by Elsevier Espafia, S.L. All rights
reserved.

1. Introduccién

partida basico para el estudio tridimensional de la dindmica de dis-
locaciones a microescala [ 1]y otras simulaciones a mayores escalas

Durante la Gltima década, la modelizacién multiescala de mate-
riales desde el nivel atémico hasta el nivel macroscépico, para
conseguir describir mecanismos de deformacién tales como la
plasticidad en cristales, ha atraido la atencién de numerosos inves-
tigadores. El conocimiento profundo de procesos de deformacién y
de defectos en la escala de longitud atémica constituye el punto de
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de longitud [2]. Esto requiere modelos precisos de la estructura
atomistica, del movimiento e interaccién de puntos relevantes y
de los defectos, incluyendo vacantes, huecos intersticiales, impu-
rezas, dislocaciones y limites de grano. Para ello es preciso no solo
entender los mecanismos cualitativos subyacentes que controlan la
deformacién plastica, sino también ser capaces de determinar los
parametros cuantitativos que permitan una descripcién predictiva
de las propiedades plasticas y resistentes en materiales reales bajo
distintas condiciones de servicio.

Los modelos discretos de dislocaciones se utilizan ampliamente
como método computacional para estudiar el comportamiento
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mecanico de materiales con estructura cristalina. La mayoria de
estos métodos se basan en la teoria elastica lineal de dislocaciones
[3]. A pesar de su sencillez se ha conseguido conocer bastante sobre
los mecanismos de deformaciéon y endurecimiento en cristales gra-
cias a estos métodos. Los modelos discretos de dislocaciones son
capaces de considerar aspectos que son inaccesibles tanto para la
teoria plastica de medios continuos aplicable a escalas de longitud
mayores, como para los calculos atomisticos, debido a las limitacio-
nesde calculo. En general, algunas de las limitaciones que presentan
estos modelos se deben principalmente a que estan basados en la
teoria elastica lineal de dislocaciones [4-7]. La teoria desarrollada
por Ariza y Ortiz [8], en la que se basa este trabajo, pretende en
gran parte corregir algunas de dichas limitaciones. Tener en cuenta
desde el principio el cardcter discreto de las redes es un primer
paso para dotar a esta teoria de algunas caracteristicas deseables. El
modelo tiene de manera natural resolucién atomistica, que elimina
de forma automatica las divergencias asociadas con los radios de
corte en los nicleos de las dislocaciones y por lo tanto la necesidad
de introducir parametros sin significado fisico. La elasticidad de las
redes se incluye en la teoria discreta utilizando potenciales empiri-
cos, que afiaden una importante mejora respecto a la teoria elastica
isétropa y preservan el caracter anisétropo del material. En nues-
tro modelo, cada linea de dislocacién posee su propia estructura del
nicleo, que depende del potencial interatémico, y las transiciones
topolégicas aparecen de forma natural sin necesidad de estable-
cer reglas de interaccién de manera explicita. Los aspectos teéricos
relativos a la mecanica discreta de redes cristalinas pueden verse
en detalle en Ariza y Ortiz [8]. Otro elemento importante en nues-
tro modelo es el uso de la teoria de autodeformaciones de Mura
[9] para calcular la energia almacenada en el cristal, dado un con-
junto de dislocaciones. La aproximacién discreta en combinacién
con el formalismo de la transformada de Fourier nos ha permitido
el calculo a gran escala de una distribucion de deslizamientos en
un cristal de forma eficiente [10]. Para materiales con estructura
BCC, el movimiento de dislocaciones de tipo tornillo a baja tempe-
ratura esta controlado por la nucleacién y dindmica de escalones y
escalones dobles. Dadas las restricciones cristalograficas del mate-
rial, y gracias al complejo de red definido en el modelo discreto, la
geometria de los defectos de tipo escal6n puede definirse de forma
clara y sencilla.

Con independencia del modelo empleado, el calculo a nivel ato-
mistico de la mecanica de dislocaciones constituye un problema
complicado desde el punto de vista tanto numérico como computa-
cional. En relacién con este tGiltimo aspecto, una forma de agilizar los
calculosy ganar al mismo tiempo capacidad de calculo computacio-
nal es mediante la paralelizacién en arquitecturas multiprocesador
en unidades de procesado grafico (Graphical Processing Units, GPU).
Los beneficios del uso de GPU para acelerar algoritmos en paralelo
se han aplicado a variedad de areas, desde la quimica y la biologia
computacional, hasta los video-aceleradores. El desarrollo de apli-
caciones en GPU requiere el uso de lenguajes de programacion de
alto nivel.

En este trabajo hemos utilizado el entorno de trabajo CUDA
(Compute Unified Device Architecture), introducido por NVIDIA en
2006 [11,12]. Se han obtenido las energias de formacién de escalo-
nes dobles en dislocaciones de tipo tornillo y las correspondientes
al crecimiento de estos escalones en materiales BCC. Estos calculos
nos han permitido establecer las longitudes criticas en las que la
energia de interaccién entre escalones definidos sobre la misma
linea de dislocacién tiende a cero. En el apartado 2 se describe
brevemente el complejo simplicial para materiales BCC, y en el
apartado 3, algunos elementos de la teoria discreta de redes nece-
sarios para ilustrar el modelo de célculo. Por Gltimo, en el aparta-
do 4 hemos obtenido de forma efectiva las energias asociadas a la
nucleacién y crecimiento de escalones dobles y las hemos compa-
rado con resultados previos, tanto los basados en la teoria elastica

lineal de dislocaciones [3], como los obtenidos mediante simula-
ciones atomisticas [13].

2. Complejos de redes para cristales ciibicos centrados en el
cuerpo (BCC)

En este apartado presentamos de forma resumida el complejo
de red para materiales con estructura ciibica centrada en las caras
(BCC) que hemos publicado anteriormente [8,10] y que nos va a
permitir introducir con mayor claridad la red dual correspondiente
a esta estructura cristalina. Los mecanismos de dislocaciones en
redes cristalinas pueden expresarse en términos de campos defi-
nidos en la propia red (esto es, el campo de desplazamientos y la
densidad de energia) y campos que se definen en redes auxiliares,
como los de autodeformaciones que describen las dislocaciones y
los campos de densidad de dislocaciones, que son una medida del
grado de las autodeformaciones.

La red de Bravais para un cristal con estructura BCC se genera a
partir de labase (-a/2,a/2,a/2),(a/2,-a/2,a/2),(a/2,a/2,-a/2). En nues-
tro modelo, consideramos la red BCC como una coleccién de celdas
C de distintas dimensiones, dotadas con operadores diferenciales
discretos y una integral discreta. El complejo simplicial CW para
esta red (figs. 1-3) consta de: atomos o celdas-0, enlaces atémicos
o celdas-1, caras elementales o celdas-2 y volimenes elementa-
les o celdas-3. Todas las celdas deben tener una orientacién que
nos permita definir los operadores diferenciales discretos de la red.
Supongamos que w es una forma-0 definida en los &tomos de la red
Y eqp €s un enlace atémico definido entre los atomos a y b (fig. 4).
Ademas, supongamos que e, esta orientado desde a hasta b. De
esta forma, el diferencial dw(e,p) de w en eg, es:

dw(egp) = w(eq) — w(ep). (1)

Supongamos también que w es una forma-1 definida en los enlaces
atémicos y ey una celda triangular con los enlaces atémicos egy,,
€pe» eca @ lo largo de su contorno (fig. 4). Entonces, el diferencial
dw(eg) de w en ey €5s:

da(egpc) = w(eqp) + w(epc) + w(eca) (2)

Por ultimo, si w es una forma-2 definida en las celdas triangulares,
entonces su diferencial es el vector:

dw = Z w(ey) 3)

exeE>(C)

Por lo tanto, el operador diferencial extiende: formas-0, defini-
das en los atomos, a formas-1, definidas en los enlaces atémicos;
formas-1, definidas en los enlaces atémicos, a formas-2, definidas
en las celdas triangulares; y formas-2, definidas en las celdas trian-
gulares, a vectores. Los operadores diferenciales discretos pueden
entenderse como los equivalentes discretos del grad, rot y div del
calculo vectorial. En concreto, el diferencial de formas-0 es el equi-
valente discreto del operador grad, el diferencial de formas-1 es el
equivalente discreto del operador roty el diferencial de formas-2 es
el equivalente discreto del operador div del calculo vectorial. Puede
comprobarse a partir de la definicién de los operadores discretos
[14] que:

=0 (4)

que representa el equivalente discreto de las identidades
rotograd=0y divorot=0. Agrupando por tipos las celdas C de la
red BCC, podemos ver que dentro de un mismo tipo las celdas
son traslaciones unas de otras y tienen los mismos vecinos, por
lo tanto forman redes de Bravais simples [8]. Los materiales BCC
tienen un tipo de atomos y 7 tipos de enlaces atémicos (fig. 1), 12
tipos de celdas triangulares (fig. 2) y 6 tipos de celdas tetraédricas
(fig. 3), siendo €1 =(1, 0, 0), €,=(0,1,0),€3=(0,0,1), €4=(1,1, 1),
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Figura 2. Representacién del complejo de red ctbica centrada en el cuerpo. Grupo de areas elementales.

€5=(0, 1, 1), €6=(1, 0, 1) y €7=(1, 1, 0). Consecuentemente, es
posible aplicar al estudio de las formas discretas que hemos des-
crito anteriormente la transformada discreta de Fourier (TDF) y sus
propiedades, que incluyen la identidad de Parseval discreta y un
teorema de convolucién discreto (véanse para mas detalles [8,15]).
La estructura diferencial para la red BCC definida en las ecuaciones
(1)y (2) puede verse en detalle en Ramasubramaniam et al. [10].
El complejo se escoge de forma que contiene las direcciones de
deslizamiento %(111) y los planos de deslizamiento {110}. Como
referencia, en la tabla 1 se presentan los principales sistemas de
deslizamiento de las redes BCC. Puede verse facilmente que los

Tabla 1

Sistemas de deslizamiento en cristales BCC en notacién de Schmid y Boas. m es la
normal unitaria al plano de deslizamiento y s el vector unitario en la direccién del
vector Burgers. Notese que los vectores se expresan en coordenadas cartesianas y
no en la base del cristal

S.D. A2 A3 A6 B2 B4 B5
V3s [111] [111] [111] [111] [111] [111]
V2m (011) (101) (110) (011) (101) (110)
S.D. c1 c3 c5 D1 D4 D6

S.D. c1 c3 c5 D1 D4 D6

V3s [117] [1171] [111] [111] [111] [111]
V2m (011) (101) (110) (011) (101) (110)

conjuntos elementales de aristas y caras tienen en cuenta estos
sistemas.

2.1. Red dual de redes BCC primarias

La geometria de las dislocaciones se comprende con mas clari-
dad cuando definimos el conjunto dual de nuestro grupo de celdas
primarias C [14]. Dado un complejo tridimensional, el dual de cada
celda-3 deCvaaser subaricentro, es decir, elementos de orden-0. El
conjunto dual de las celdas-2 de C va a estar formado por segmentos
o elementos de orden-1y consiste, para cada celda triangular, en un
par de segmentos que unen el baricentro de la cara elemental con
los baricentros de los tetraedros que tienen en comun (figs. 5y 6).
El conjunto dual de las celdas-1 de C va a ser en general una super-
ficie en su conjunto no plana y de contorno recto. Nuestro interés
recae en el segundo de estos conjuntos, ya que nos va a permitir
definir las lineas de dislocacién a nivel atomistico con total preci-
sién, concatenando segmentos duales elementales. Estos pares de
segmentos duales forman también redes de Bravais simples. Hay
12 tipos en total.

3. Energia almacenada en dislocaciones discretas

Vamos a comenzar este apartado exponiendo algunos elemen-
tos de la teoria discreta [8] que necesitaremos para obtener mas
adelante la expresion de la energia de formacién de defectos tipo
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Figura 4. Diagrama para la definicion de los operadores diferenciales discretos en
aristas y caras del complejo de red.

escaléon en una linea de dislocacién. Discutiremos brevemente la
obtencién del modelo de constantes de fuerza a partir de poten-
ciales interatémicos [16,17] y, por Gltimo, presentaremos algunos
detalles de la implementacién del calculo de la energia en CUDA.

En el contexto de los operadores discretos y dada la invariancia
de la energia de un cristal frente a traslaciones, la energia de una
red perfecta puede escribirse desde el punto de vista del diferencial
del campo de desplazamientos du y unas constantes de fuerza entre
enlaces atémicos B, en lugar de la representacion clasica en térmi-
nos del campo de desplazamientos u y unas constantes de fuerzas
entre atomos A. De esta forma tenemos:

1
D> 3Biler, ¢ )duen)duy(e;)
e EE] 6’1 €E] (5)

1
=3 (Bdu, du)

E(u)

Figura 5. Par de segmentos elementales duales a la celda-2 tipo 4 del complejo
primario BCC.

Figura 6. Representacién de segmentos elementales de la red dual para algunas
celdas de orden 2.
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donde Bjj(eq, €} ) representa la energia de interaccién dado un dife-
rencial de desplazamiento unidad en la direccién de la coordenada
jen el enlace € y un diferencial de desplazamiento unidad en la
direccién de la coordenada i en el enlace e;. Dado que el operador
diferencial es lineal, la energia (5) puede escribirse alternativa-
mente como:

Ew) = 3 37 Zaieo. epluileouey)

eeroebeEo (6)

5 (Au.u)

donde Ajj(eo, e) representa la energia de interaccién dado un des-
plazamiento unidad en la direccién de la coordenada j en el atomo
ey y un desplazamiento unidad en la direccion de la coordenada i
en el atomo eg.

Ademas, por la invariancia ante traslaciones de la red, podemos
escribir Bdu y Au en forma de convolucid y tras aplicar la indenti-
dad de Parseval podemos obtener la representacion de la TDF de la
energia armoénica como:

E(u) = ﬁ 2 %@(9)@(9), du'(0)) d20 (7a)
[—m,7]

ﬂw=zz%;/ 5 (@O06), () %0 (7b)
[, 7]

Las representaciones anteriores indican que los campos de constan-
tes de fuerzas entre enlaces atébmicos, ¥, y entre atomos, @, estan
relacionados por:

by = Q[ ¥y0; (8)
donde Q; representa el operador diferencial entre celdas-0y celdas-
1 expresado en el dominio de Fourier [10]. En este punto, es facil
disponer de la energia de un cristal con dislocaciones solo con
incluir en la expresién (5) las autodeformaciones correspondientes
a deslizamientos en el cristal [9].

Dada una deformacién homogénea invariante de la red de la
forma:

F=l+§b®m (9)

donde m es la normal unitaria al plano de deslizamiento, b el vec-
tor de Burgers, d la distancia entre planos y £ € Z la magnitud del
deslizamiento, las autodeformaciones f son:

ﬂ=(F—l)dX(€1)=(dX(61)-m)§b. (10)
El producto (dx(e1)-m) es cero cuando la arista correspondiente
estd contenida en el plano de deslizamiento y es igual a la distancia
entre planos d en caso contrario. Podemos suponer que las autode-
formaciones exactas o compatibles de este tipo no cuestan energia
al cristal. Por lo tanto, la energia elastica puede escribirse como:

B(u, §) = 5 (B(du— ), du—f) ()

que sustituye la ecuacién (5) cuando existe deslizamiento cristalo-
grafico.

Suponiendo una distribucién de fuerzas f: Ey — R" actuando
sobre el cristal, la energia potencial total de la red viene dada por:

F(ua E):E(l‘L g)_<f7 u) (12)

Minimizando F(u, &) con respecto a u, obtenemos la ecuacién de
equilibrio:

Au =f + SBS (13)

donde 6B puede considerarse la distribucién de autofuerzas
correspondiente a la autodeformacién . La energia almacenada en
el cristal en término del campo de deslizamiento se escribe como:

1
E(§) = 5 (HE. & (14)
donde el operador H se define por
(HE, &) = (BB, B) — (A"'5BB, SBP) (15)

en la que By & se relacionan mediante

M
B=D_ > &epe. (16)

s=1 ey eE (mS)
Por invariancia frente a traslaciones debemos tener
HE=T & (17)

para un médulo de endurecimiento discreto 7, el cual queda total-
mente definido a partir de las constantes de fuerza del material.

En la teoria elastica de dislocaciones [9] se demuestra que la
energia (14) puede expresarse en funcién de la densidad de dis-
locaciones « y que dicha energia, E(a), es independiente de la
distribucién de dislocaciones utilizada para inducir ¢. Por lo tanto,
2 distribuciones que difieren de forma exacta y que, en con-
secuencia, representan la misma densidad de dislocaciones son
energéticamente iguales. El andlogo discreto se puede obtener
usando la descomposicién de Hodge-Helmholtz para redes perfec-
tas:

B=dv+sA e (18)

donde v=A~1§B. Sustituyendo esta expresién por (11) y minimi-
zando la energia potencial F(u, a¢) con respecto a u, se obtiene:

Fler) = E(ct) — (BSA 'or, dA-1f) — %(f, A-'f) (19)

Por lo tanto, de forma andloga a la teoria continua, hemos derivado
la expresion de la energia almacenada en términos de densidad de
dislocaciones a partir de la energia correspondiente a una distribu-
cién de dislocaciones. Vemos a continuacién la forma detallada de
la energia almacenada E(a).

3.1. Energia asociada a la nucleaciéon y movimiento de escalones

En la mayoria de los materiales con estructura cristalina no
existen las dislocaciones rectas. En general, las dislocaciones con-
tienen escalones y quiebros; los segmentos correspondientes a los
primeros estan contenidos en el plano de deslizamiento de la dis-
locacién madre, mientras que los segmentos correspondientes a
los segundos son perpendiculares a este plano de deslizamiento.
Los escalones son bastante méviles en comparacién con los quie-
bros, que son incapaces de deslizar en los planos cristalograficos
del material y requieren para moverse la difusion de defectos en la
red, tales como vacantes o dtomos intersticiales.

Aqui nos centramos en la determinacion de las energias asocia-
das a la nucleacién y al crecimiento de escalones en dislocaciones
de tipo tornillo. A baja temperatura, cuando la densidad de dis-
locaciones es baja y puede por tanto calificarse como diluida, el
comportamiento plastico de materiales BCC es funcién de la movi-
lidad de estos escalones. Hay 2 tipos de escalones: los aislados, o
escalones geométricos, y los escalones dobles. Estos tltimos tienen
una energia de formacién relativamente baja, se forman y desa-
parecen espontaneamente si hay energia térmica suficiente y su
concentracién responde a una distribucién de Boltzmann. Una vez
formado el doble escaldn, cada escalén puede alejarse del otro
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dando lugar a una nueva linea de dislocacién y 2 escalones ais-
lados. La repeticién del proceso descrito no es sino el movimiento
de dislocaciones de tipo tornillo.

En virtud de la descomposiciéon discreta de Hodge-Helmholtz
para redes perfectas [8], la energia almacenada en funcién de la
densidad de dislocaciones « se escribe como:

%(B(SA’Ia, SA ')~ L A1SBSA o, SBSA ')

E(a) 3

%u‘ o, o) (20)

donde I representa la energia de interaccién entre 2 segmentos de
dislocacién unitarios. En las aplicaciones que vamos a ver en este
trabajo utilizaremos la representacién de la TDF para la expresién
anterior:

0= L (0©a(6), & (0)doydodos 1)
(277) [—J‘[,JT]3 2
donde
['=A;TQ(0 - 0o o'l )] AS! (22)

y A, representa el operador laplaciano discreto y se obtiene a partir
de los operadores diferenciales Q; [8].
Vamos a estudiar las siguientes configuraciones (fig. 7):

¢ Caso A: nucleacién de un escalén doble en un punto arbitrario
sobre una linea de dislocacion infinita y posterior separacion de
los escalones en la direccién de la linea infinita.

e Caso B: nucleacién de un escalén doble en un punto arbitrario
sobre una linea infinita en la que existe un escalén doble a una
distancia Lg.

e Caso C: nucleacién de un escalén doble en un punto arbitrario
sobre una linea infinita en la que existe un escalén aislado a una
distancia Lc.

En todos los casos, el incremento de energia asociado al cambio
de configuracién viene dado por

AE = Epy1 — Ex
1 1 -
_ 1 L P 0)6,.1(0), 6 (0)d6, dode
@2a) Jirap 2 R R
1 1

-—— 5 (F(0)a(0), 65(0))d61d6,d6s

27) Jirap 2 (23)
- / (F0)(0). A& (0))d0d,d05
(2m) [-7,7)?
+;3 / %(f(G)A&(Q), A&*(0))d6,d6,d6s
(2m) [, 7]
y puede escribirse también como
AE = Einteraccién + Ebucle (24)
LA
Caso A I—I l l
Ls
Caso B [—l . [—l | l
Lc

Caso C |—.

Figura 7. Esquema de las 3 configuraciones que estudiamos en este trabajo.

siendo
Ad =1 — o (25)

la diferencia de la densidad de dislocacién de las configuraciones
k+1yk.En particular, la minima diferencia entre 2 configuraciones
consiste en aplicar un deslizamiento & en una arista elemental. Cada
deslizamiento unitario en una arista da lugar a una densidad de dis-
locacién unitaria en las caras que tienen esa arista en comtn y se
corresponde en la red dual con un grupo de segmentos elementales
(fig. 6) que forman bucles elementales o lineas de dislocacién ele-
mentales. Cuando la arista elemental es de tipo cartesiano, el bucle
estd formado por cuatro pares de segmentos elementales (fig. 8a),
mientras que si el bucle es de tipo diagonal, el bucle esta formado
por 6 pares de segmentos elementales (fig. 8b).

Los deslizamientos £ en aristas contiguas originan lineas de dis-
locacién que se forman por superposicién de bucles de dislocacién
elementales. Enlafigura 9 puede verse un ejemplo correspondiente
alalinea de dislocacién para un deslizamiento unitario en 2 aristas
contiguas, una cartesiana y otra diagonal.

En nuestro modelo discreto podemos definir una linea de dis-
locacién infinita a partir de segmentos de dislocaciéon elementales,
solo con elegir adecuadamente las caras o celdas-2 que tienen un
campo de densidad de dislocacién « distinto de cero. A modo de
ejemplo, la linea de dislocacién infinita en la direccién (111) que se
muestra en la figura 10 representa densidades de dislocacién dis-
tintas de cero en la caras e,(i, I) que siguen la secuencia {e,(6, I),
ex(12, 1), e3(2, 1)} (utilizamos la numeracion de las caras mostrada

Figura 8. Bucles de dislocacion elementales en materiales BCC. a) Bucle tipo carte-
siano. b) Bucle tipo diagonal.
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Figura9. Linea de dislocacién para un deslizamiento unitario en 2 aristas contiguas.
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Figura 10. Geometria de una linea de dislocacién infinita en la que se nucleay crece
un escalén doble.

enlafig. 2), siendo [ el indice de la red de Bravais [8]. Su definicién
en el espacio real viene dada por

(1(62(2, l)) = 5(X - va3), —00 <V < 400
a(ex(6, 1)) = 8(X — vas — vaj — vay), —00 < U < +oo
a(ex(12,1)) = —8(x — vaz — vay), —oo < V < +00 (26)

y aplicando la TDF [18], los &(6) se definen de la siguiente forma

a(2,0) =278(0 — O)
(6, 0) = 28(0 — @)e~it1e=it2 (27)
®(12,0) = —278(0 — @)e~t

Cuando sobre esta linea se nuclea un escalén doble y este
aumenta su longitud inicial, se genera una nueva linea de disloca-
cion de longitud finita y paralela a Ia linea infinita original (fig. 10).
Podemos obtener facilmente los nuevos valores de &(6) para los 2
escalones, las 2 lineas semi-infinitas y la linea finita. Por ejemplo,
para el nuevo segmento que sigue la secuencia de celdas elemen-
tales {ex(4, 1), e2(8, 1), e2(10, 1)}, obtenemos

N
a4, 0) = e~i2 +92)Ze—ik93

k=1
N

@(8,0) = e-ith Zrik% (28)

k=1

N
G(10,0) = —e~ (0102 " =ikt
k=1

Dado el caracter oscilatorio de los integrandos en la ecuacion
(23) y las funciones § que aparecen en A&(6), el calculo de los
incrementos de energia AE tiene un coste computacional elevado.

3.2. Potenciales interatomicos

La modelizacién a nivel atomistico de defectos en materiales
normalmente implica el uso de potenciales empiricos o semiempi-
ricos. Existe una gran variedad de dichos potenciales, por ejemplo,
entre pares de atomos como el clasico de Lennard-Jones, o poten-
ciales que hacen uso de funciones definidas entre atomos como
el método de los atomos embebidos (EAM) para metales FCC, el
método de los &tomos embebidos modificados (MEAM) para meta-
les BCC, el potencial de Finnis-Sinclair (FS) [16] o el mas reciente

potencial de Finnis-Sinclair extendido [17] para materiales de tran-
sicién. Este tltimo, basado en el potencial de Finnis-Sinclair, pero
incluyendo polinomios de mayor grado, evalia mas adecuada-
mente la energia del cristal en condiciones lejanas al equilibrio para
materiales BCC y extiende el potencial a materiales con estructura
FCC.

La energia de un cristal, segin el potencial de Finnis-Sinclair,
puede expresarse como

E= 2> Vi) + S Fio) (29)
ij i

p= Zcbij(rij)
j

donde r;; son las distancias interatémicas, V' y ® los potenciales
entre pares de dtomos, p la densidad electrénica y F la funcién de
embebido. El potencial extendido de Finnis-Sinclair [17] se diferen-
cia del clasico [16] en el término V(r), que incluye un polinomio de
sexto grado, esto es

V() = (r—cl(co+cir+cr? + a3 +c4rf) r<c
0 ,r>cC

donde c es el parametro de corte considerado entre segundos y
terceros vecinos. Los parametros cy, c1, C2, C3 ¥ C4 Se ajustan para
cada material. Ademas, este potencial extendido afiade un segundo
término en la funcién de densidad electrénica p, que toma un valor
nulo para estructuras cristalinas tipo BCC.

Adaptando este potencial a nuestro modelo discreto de redes, la
energia puede escribirse como

=g / V(idx(er)) + / F(p) (30)
E; Eg

p=/ O(|dx(e1)l)
Eq () St(eo)

Si se linealiza la energia, las constantes de fuerza entre aristas
se obtienen como

) dx(eq) ® dx(eq)
B(eq, e1) —PHQW

dx(e1) ® dx(e})
|dx(eq)l1dx(e})l

(31)
B(eq, 6/1) =R

si {e1, e/} tienen un vértice en comtin
/
B(ei,e7) =0 otrocaso

donde P, Qy R son combinaciones de las derivadas de V, Fy ®.

Para comparar las diferencias, al usar los potenciales de Finnis-
Sinclair y Finnis-Sinclair extendido en nuestro modelo discreto se
han calculado las constantes elasticas, cq1, C12 V Ca4, @ partir de
dichos potenciales mediante la matriz dinamica de la red

82Dy
Ciikl + Citkj = 57— (0 32
ijkl + ilkj 8/(1'8’(1( ) ( )
donde Dj;, es la matriz dindmica obtenida a partir de las constantes
de fuerza interatémicas (31). El valor de las constantes elasticas
para diferentes materiales, calculadas a partir de ambos potenciales
y su valor experimental, puede verse en la tabla 2.

3.3. Implementacién en CUDA

En este apartado describimos brevemente cémo hemos utili-
zado la tecnologia CUDA de NVIDIA para integrar el modelo de
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Tabla 2
Constantes eldsticas (Mbar) para distintos materiales

Experimental

Finnis-Sinclair

Finnis-Sinclair extendido

11 C12 Cagq (9F} C12 Cag C11 C12 Cagq
Mo 4,637 1,578 1,092 4,641 1,613 1,088 = = -
Ta 2,663 1,582 0,874 2,656 1,610 0,823 2,522 1,629 0,857
\% 2,29 1,21 0,444 2,276 1,185 0,425 2,240 1,177 0,446
w 532 2,049 1,631 5,218 2,044 1,602 5,301 2,056 1,624

programacién GPGPU en el calculo de las integrales en la ecua-
cién (23). Esta tecnologia se basa en aprovechar la paralelizacién
en la ejecucion de los procesos en la GPU y, ademas, se beneficia
del hecho de que las tarjetas graficas, usadas como dispositivos de
calculo, son a su vez compatibles con equipos informaticos con-
vencionales. Para calcular el incremento de energia (23) hemos
codificado en lenguaje C el método de Simpson para la integracién
numérica. El dominio de integracién es en general tridimensional,
por lo tanto tenemos un bucle triple anidado que, codificado en C,
adopta la forma basica:

for (i=0;i< puntos;i++)
for (j=0;j < puntos;j ++) (33)
for (k=0;k < puntos; k + +)

La manifiesta paralelizacién de este c6digo hace que suadaptacién a
CUDA C sea muy intuitiva y por consiguiente inmediata. Se observa
que si tomamos como indice principal i, las operaciones restantes
que se realizan mediante el bucle doble son independientes entre
si. Esto permite trasladar el problema de una ejecucion secuencial
en CPU a una ejecucion en paralelo en la GPU, estableciendo una
correspondencia entre los términos del indice i y los hilos de eje-
cucion. De esta forma, se logran lanzar en paralelo tantos bucles
dobles en la GPU como sean necesarios.

La ventaja que ofrece este algoritmo es su inmediata adapta-
cién a CUDA, que resulta muy intuitiva y por consiguiente sencilla.
Sin embargo, no debe olvidarse la limitaciéon de la capacidad de
almacenamiento del dispositivo. En el caso que hemos analizado,
las estructuras de memoria voluminosas se han creado y almace-
nado en la memoria global, asignando a cada hilo unas posiciones
para almacenar los resultados reservadas a priori. Con ello hemos
evitado posibles problemas de colisién entre hilos. Una vez con-
cluido el proceso de evaluacién y terminada la ejecuciéon de todos
los hilos, se han sumado los resultados en la CPU, de manera rapida
y eficiente. Otro aspecto diferenciador entre ambos algoritmos que
conviene destacar es la estructura de almacenamiento de datos. En
general, en el algoritmo original los datos estin almacenados en
tensores de orden n, mientras que en su versiéon en CUDA se alma-
cenan en forma de vectores ubicados tanto en la memoria global
de la GPU, para los datos de entrada, como en los registros, para los
datos auxiliares propios de los hilos que no comparten informacién
entre ellos.

El c6digo CUDA C emplea precisién float sencilla. Sin embargo,
es importante tener presente que los términos de los integrandos
son complejos y, por tanto, cada dato ocupa 8 Bytes de memoria
en total. Los calculos se han realizado en un equipo convencional
Intel Quadcore @2.33 GHz con 4 GB de memoria RAM. El dispositivo
GPU es una tarjeta NVIDIA 265GTX con 1 GB de memoria global, 16
kB de memoria local, 64 kB de memoria compartida y 96 nicleos.
Hemos utilizado las bibliotecas y los pilotos para el sistema ope-
rativo OpenSuse 10.4 y el compilador nvcc que incorpora NVIDIA.
Para la compilacién del cédigo en CUDA, hemos usado las banderas

nvcc —lcublas x.cu —o file (34)

La ejecucién del cédigo implica la definicién de 2 parametros,
esto es, el nimero de bloques y el nimero de hilos por bloque.
Hemos podido comprobar que la velocidad de ejecucién en GPU es

sensible al nimero de bloques Ny, y que se obtienen las maximas
velocidades cuando se utiliza un naimero de bloques miltiplo de
64. Este hecho es independiente del nimero de hilos Ny, que defi-
namos en cada bloque y de la utilizacién completa o no del total
de hilos que resulta del producto Ny, x Nj,. En segundo lugar, hemos
puesto a punto la herramienta de calculo mediante un estudio de
sensibilidad respecto del nimero de puntos de integracién nece-
sarios para alcanzar una convergencia aceptable en los resultados
para el problema que queremos abordar. En la tabla 3 incluimos los
tiempos de ejecucién y valores de energia para una configuracién
concreta (fig. 11), en funcién del nimero de puntos de integracién
en cada dimension, N, y del entorno de ejecucién: GPU, CPU sis-
tema operativo Windows y CPU sistema operativo Linux. Dado que
la mejora alcanzable en los tiempos de ejecucién en la CPU es una
cuestion extensamente estudiada para algoritmos tan sencillos en
su estructura como el utilizado en este trabajo, haciendo o no uso
de librerias OpenMP y MPI, nuestro objetivo ha sido comparar los
tiempos de ejecuciéon en CPU, sin gestion eficiente de los micro-
procesadores, y en GPU. Los tiempos de ejecucién en GPU tienen
un comportamiento del tipo N2, consistente con la utilizacién de
un bucle doble en lugar del bucle triple anidado inicial, gracias a la
paralelizacién de uno de los bucles anidados.

A la vista de los resultados presentados en la tabla 3 podemos
concluir que para N=100 se alcanza la maxima convergencia. Sin
embargo, la utilizacién de 64 puntos de integracién implica una
reduccién de tiempo considerable, con una diferencia en el valor
de la energia totalmente aceptable. Por otro lado, es interesante
destacar que, cuando el nimero de puntos de integracién N reque-
rido para alcanzar la convergencia es mayor de 100, el tiempo de
calculo en CPU se dispara, mientras que para valores mayores de
200 resulta simplemente inabordable.

4. Resultados numeéricos

Como hemos descrito en el apartado 3, estamos interesados en
el calculo de la energia de formacién de defectos en 3 situaciones
distintas (fig. 7), que se corresponden con algunos de los mecanis-
mos de movimiento de dislocaciones de tipo tornillo en materiales
BCC a baja temperatura. En particular, vamos a obtener estas ener-
gias para 3 materiales: molibdeno (Mo), wolframio (W) y tantalo
(Ta), gracias al modelo de constantes de fuerza obtenido mediante
la linealizacién del potencial tipo Finnis-Sinclair [17], validado en
el apartado 3.2.

4.1. Caso A

Para calcular la energia de nucleacién de un escalén doble, par-
timos de una configuracién con un defecto definido por ¢, esto es,
una linea de dislocacién infinita, y afiadimos un defecto definido por
A«, el menor bucle de dislocacién que se pueda generar esponta-
neamente sobre la dislocacién inicial. La altura del escalén doble
de menor tamafio es la distancia entre dos minimos del potencial
de Peierls [3] y se corresponde con el médulo del vector de Burgers
del material. En nuestro modelo, este bucle, que denominaremos
en adelante bucle bdsico, resulta de la superposicion de 4 bucles
elementales: dos de tipo cartesiano y 2 de tipo diagonal (fig. 11).
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Tabla 3

Comparacion de los valores de la energia de interaccién para el caso 0 cuando L, =20a, para distinto nimero de puntos de integracién N. La columnas CPU/GPU representan

la aceleracién del tiempo de ejecucién GPU respecto CPU.

GPU CPUwindows CPU/GPU CPUjinux CPU/GPU

N Tiempo (s) Energia (eV) Tiempo (s) Energia (eV) Tiempo (s) Energia (eV)

20 111 —6.236E+00 140 —6.236E+00 1,26 100 —6.236E+00 0,90

50 703 —8.052E-01 3100 —8.052E-01 4,41 1250 —8.052E-01 1,78

60 1026 —8.059E-01 5340 —8.059E-01 5,20 2160 —8.059E-01 2,10

64 1175 —8.060E-01 6463 —8.060E-01 5,49 3008 —8.060E-01 2,56

100 2905 —8.061E-01 16400 —8.061E-01 5,64 11400 —8.061E-01 3,92

200 12180 —8.061E-01 130800 —8.061E-01 10,73 103400 —8.061E-01 8,48

300 30170 —8.061E-01 - - - - - -

400 61690 —8.061E-01 - - - - - -

Hemos considerado una linea de dislocacién infinita inicial
(fig. 11) con actividad en el sistema de deslizamiento C5 (tabla 1)y
definida por la secuencia {es(4, 1), e2(8, 1), e2(10, 1)}, con vector de
Burgers 1ao(111). En el espacio de Fourier &(6) se define como

a(8, 0) = 2m5(0 — O)e'?2
(4, 0) = —278(0 — @)e~it (35)
(10, 0) =275(0 — O)
Mientras que A&(0) para el bucle basico viene dado por
(3, 0) = e~i01+63) _ o-il01+263)
&(4, 0) = e~1201+0,+205) _ o-i01+03) (36)

@(5,0) = e~th — e-i(61+63)

(8, 0) = e~i61+93) _ ¢it

. . (37)

&(‘107 0) — e—l(91 +02+93) _ e—193
La energia de formacién de un escalén doble de longitud Lg,
segiin la teoria clasica de dislocaciones [3], puede expresarse como

Etor = 2Efor + Eint (38)

donde Ej,, es la autoenergia asociada a un escalén aislado y el tér-
mino E;,; corresponde a la energia de interaccién entre escalones.
Dado que este término es inversamente proporcional a la longi-
tud de separacion entre escalones Ly, su valor tiende a cero cuando
los escalones estan suficientemente alejados. Cuando esto sucede,
podemos decir que estamos en la condicién de escalones simples
aislados. Los resultados obtenidos para los 3 materiales estudia-
dos se han representado en la figura 12 junto con los valores de la
energia de formacién correspondientes a la teoria elastica lineal de
dislocaciones. La comparacién es buena, pero dado que la energia
(38) se expresa en términos de un parametro p sin significado fisico,

Figura 11. Geometria de un bucle de dislocacién bdsico nucleado en una linea de
dislocacién infinita de direccién (111).

su validez es mas cualitativa que cuantitativa. Nuestros resultados
paralaenergia de formaciénde un escalén aislado en Ta concuerdan
con los obtenidos por Moriarty et al. [13] para 16 posibles configu-
raciones de escalones. En la figura 12 puede verse que para tantalo
obtenemos una energia por escalén de aproximadamente 0.9 eV,
mientras que los valores calculados en Moriarty et al. [13] oscilan
entre 0.67 y 1.84 eV, dependiendo de la configuracién. La energia
de nucleacién del escalén doble se corresponde con el primer valor
en las curvas (L, =b) en la figura 12.

4.2. CasoB

Queremos determinar en este caso la posicién en la que la
energia de nucleacién de un escalén doble es independiente de
la existencia de otro escalén doble en la linea de dislocacién infinita
(fig. 13). Para tantalo, hemos obtenido que la distancia L, entre el
escalén doble inicial y el nuevo es aproximadamente 10g, siendo a
el parametro de red del material. El incremento de energia nece-
sario para nuclear el doble escalén a distancias mayores es igual al
calculado en el caso anterior (fig. 14).

4.3. Caso C

Por Gltimo, hemos determinado la distancia L¢ en la que la
nucleacién de un nuevo escalén doble en una linea de dislocacién
en la que existe inicialmente un escal6n aislado (fig. 15) podria ase-
mejarse al caso 0, esto es, a la nucleacién de un escalén doble en una
linea de dislocacion recta infinita. Los resultados obtenidos indican
(fig. 16) que cuando la distancia de separacién L¢ en tantalo es ~10a,
el incremento de energia necesario para nuclear un doble escalén
en una linea de dislocacién infinita con un escal6n aislado tiende
a 0.8 eV, el mismo que obtuvimos en el caso 0 para este material.

—— Hirth & Lothe
e Hirth & Lothe
Hirth & Lothe
e este trabajo
<« este trabajo
n_ este trabajo

ool 1+ . v
o 5 10 15 20 25 30 3B 40

Distancia de separacion La (a)

Energia de formacion (eV)

Figura12. Energia de formacién correspondiente al crecimiento de un escalén doble
para diversos materiales BCC.
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Figura 13. Modelo de caso B en el complejo simplicial del BCC.
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Figura 14. Energia de nucleacion de un escalén doble en una linea infinita en la que
ya existe otro escalén doble.

Figura 15. Modelo de caso C en el complejo simplicial del BCC.

A esta distancia, la interaccién entre el nuevo escalén doble y el
escalén aislado se atentia o desaparece por completo. Podemos
concluir que la energia de interaccion Ej,; entre el escalén aislado
y el nuevo escalén doble debe tenerse en cuenta cuando L¢ < 6a.
Podemos asimismo observar que la evolucién de la energia con
respecto a la distancia L¢ (fig. 16) es anadloga a la obtenida para el
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Figura 16. Energia de nucleacién de un doble escalén en una linea infinita con un
escalén aislado.
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Figura 17. Comparacion de las energias de nucleacién de un doble escalén en una
linea infinita con un escalén aislado (caso C) y un doble escal6n (caso B) para tantalo.

caso A (fig. 14) cuando L es mayor que unas pocas distancias inte-
ratémicas a. En la figura 17 puede verse la comparacién de ambos
casos para el tantalo: las energias de nucleacién difieren conside-
rablemente cuando la separacién entre el escalén inicial y el nuevo
escalén doble es menor de 4a.

5. Conclusiones

El movimiento de dislocaciones diluidas de tipo tornillo en
materiales BCC y, en consecuencia, el comportamiento plastico de
estos materiales a baja temperatura y para niveles de deformacién
relativamente bajos viene controlado por la nucleacién y el creci-
miento de escalones dobles. En este trabajo se ha extendido la teoria
discreta desarrollada por Ariza y Ortiz [8] al estudio de la energia
asociada a estos mecanismos de deformacién. En nuestro modelo,
el calculo de la energia implica la evaluacion de un integrando que,
expresado en el dominio de Fourier, tiene un caracter oscilatorio
alto y precisa un niimero de puntos de integracién elevado. En este
trabajo hemos aplicado la tecnologia CUDA de NVIDIA para integrar
el modelo de programacion GPGPU en el calculo de estas integrales,
y hemos evaluado la aceleraciéon de tiempo de ejecucién que con-
seguimos respecto al calculo en CPU. La rebaja en los tiempos de
ejecucién que se consigue nos permite abordar de forma eficiente el
estudio del comportamiento de configuraciones de defectos como
las analizadas aqui u otras similares.
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