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Resumen

En este trabajo de tesis proponemos una metodologia basada en la teoria de grafos
y redes complejas para estudiar las propiedades mecénicas y la deformacion plasti-
ca en vidrios metalicos. Nuestra estrategia se basa en asociar las configuraciones
atomicas del vidrio metdlico con una red formada por aristas y vértices que inter-
actuan. Proponemos dos modelos de crecimiento de redes, en los cuales estudiamos
métricas topoldgicas, tales como el grado, el coeficiente de clustering y centralidades,
incluyendo distribuciones grado para analizar la naturaleza de las redes.

A partir de las redes construidas, calculamos las métricas antes mencionadas las
cuales han permitido determinar la transicion elasto-plastica, localizacién de bandas
de corte, fallo del material, entre otras propiedades de interés relacionadas con la
deformacion en vidrios metdlicos. Mediante el calculo de distribuciones de grado,
hemos determinado que estas obedecen una ley de Poisson, al menos hasta cuando
se supera el limite elastico. Lo anterior es prueba de que durante el régimen elastico,
existe un caracter aleatorio en la formacién de eventos plasticos, lo que impide tener
un grado de predictibilidad sobre la localizaciéon de banda de corte.

Ademas, realizamos un analisis estadistico de eventos atémicos, llamados elongacio-
nes, los cuales hemos definido como desplazamientos secuenciales via transformacién
afin. Hemos estudiado estos eventos mediante densidades de probabilidad, de las
cuales hemos encontrado que, previo a la localizacién de banda de corte, las elonga-

ciones siguen una estadistica tipo ley de potencia, transitando a una estadistica tipo



exponencial una vez el material ha fallado. Por tultimo, realizamos un estudio es-
tadistico de descriptores fisicos, tales como, esfuerzo de corte, deformacién de corte,
deformacion volumétrica y desplazamiento no afin. Hemos calculado las distribucio-
nes de estos descriptores en funcién de la deformacion y hemos construido la serie
de tiempo de su correspondiente coeficiente de Gini. Esta métrica ha registrado re-
sultados interesantes respecto a los estados mecanicos que adopta el material bajo
la deformacion. Estos analisis nos han permitido mejorar nuestra comprension sobre
la deformacion plastica de vidrios metalicos, asi como también la determinacién de

los parametros que definen nuestras redes complejas.



Abstract

In this thesis we propose a methodology based on graph theory and complex networks
to study mechanical properties and plastic deformation in metallic glass. Our strategy
is based on associating the atomic configurations of metallic glass with a network
formed by edges and vertices that they interact. We propose two network growth
models, in which we study topological metrics, such as the degree, the clustering
coefficient and centralities, including degree distributions to analyze the nature of
networks.

From the networks, we computed the metrics previously mentioned which have allo-
wed us to determine the elasto-plastic transition, location of shear bands, material
failure, among other properties of interest related to deformation in metallic glasses.
By calculating of degree distributions, we have determined that these obey a Poisson
law, at least until the elastic limit is exceeded. The above is proof that during the
elastic regime, there is a random character in the formation of plastics events, which
prevents having a degree of predictability about the location of shear band.

In addition, we perform a statistical analysis of atomic events, called elongations,
which we have defined as sequential displacements via affine transformation. We ha-
ve studied these events using probability density functions, of which we have found
that, prior to locating the shear band, the elongations follow a power law statistic,
transitioning to an exponential statistic once the material has failed. Finally, we ca-

rried out a statistical study of physical descriptors, such as shear stress, shear strain,



volumetric strain and non-affine displacement. We have calculated the distributions
of these descriptors based on the deformation and we have constructed the time se-
ries of its corresponding Gini coefficient. This metric has recorded interesting results
regarding the mechanical states that the material adopts under deformation. These
analyzes have allowed us to improve our understanding of the plastic deformation
of metallic glasses, as well as the determination of the parameters that define our

complex networks.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Motivacién y antecedentes

Los vidrios metalicos (metallic glasses, MG), son materiales amorfos conocidos por
presentar una estructura atomica desordenada, la cual les otorga propiedades tinicas
y un gran interés a la comunidad de ciencia de materiales. El primer vidrio metalico
fue fabricado en el afio 1960 cuando se intentaba enfriar una muestra de Au;sSiags,
mediante un método experimental de extraccién rapida de calor [1], obteniendo asi
un sistema amorfo. A partir de ese hallazgo, decenas de cientificos se han interesado
en estudiar este tipo de materiales ya que exhiben propiedades fisicas, quimicas y
magnéticas muy interesantes para su aplicacién en el campo de la ingenieria y el
desarrollo de nuevas tecnologias [2—4].

Los MG son fabricados mediante un método de solidificacion rapida donde una alea-
ciéon metalica en estado liquido es sometida a una extraccion de calor con el propdsito
de enfriarla lo suficientemente rapido para que los a&tomos no tengan el tiempo de or-
ganizarse y cristalizar, obteniendo asi un sistema amorfo [5, 6]. Uno de los requisitos
fundamentales para alcanzar altas tasas de enfriamiento durante el proceso de for-

macién es que la muestra tenga un espesor del orden los micrémetros, haciendo que



la conduccién de calor sea veloz. Debido a esta limitacion, las aplicaciones practicas
de MG se vieron restringidas, por lo cual surgi6 la necesidad de sintetizar vidrios
metdlicos a gran escala (bulk metallic glasses, BMG) [7], los cuales se caracterizan
por tener espesores del orden de los milimetros, y de esta manera se han podido abor-
dar los estudios e investigaciones sobre la estructura y propiedad de estas aleaciones
amorfas (3, 4].

Comparados con la mayoria de materiales que se conocen en la naturaleza, los MG
han sido descubiertos no hace muchos anos, por lo cual ain hace falta mucho para
comprenderlos y estudiarlos. Su estructura atémica desordenada, su estado mecénico
a temperatura ambiente, su composicién, su forma de preparacion, etc., los hacen
materiales ricos en investigacion, donde la comunidad de ciencia de materiales con-
tinta desarrollando estudios para potenciar su uso y aplicacion. La importancia que
han adquirido los MG para su aplicacién en la industria, ha sido mérito de sus
excelentes propiedades fisicas y mecénicas [7, 8]. Entre ellas destacamos su gran re-
sistencia mecdnica, alto limite eldstico [9, 10] (superior a su contraparte cristalina),
su excelente resistencia a la corrosion, entre otras notables propiedades quimicas
[11] y magnéticas [12], las cuales les otorgan un gran potencial para el desarrollo
de nuevas tecnologias. Sin embargo, su limitada ductilidad [13] y su dificultad para
deformarse, los han convertido en un material fragil, incidiendo negativamente en
sus aplicaciones practicas.

La descripcién del comportamiento mecanico de los MG es un tema que aun no
se ha desarrollado por completo. En los avances recientes, se proponen modelos
tedricos que intentan explicar como es la respuesta mecanica de estos materiales
cuando son expuestos a deformacion. Estos modelos se basan en una descripcién
microscopica de la aleacion amorfa, donde se explican los cambios de densidad por

medio de un modelo de volumen libre, las zonas de transformacién de corte (andlogo



a las dislocaciones para el caso de un cristal) como las causantes de la deformacion
plastica, las bandas de corte como las responsables de originar el fallo del material
cuando es deformado, etc. [9, 10].

Las simulaciones computacionales y la mecénica estadistica han sido algunas de las
herramientas tedricas que han permitido la descripcién de propiedades de MG. Sin
embargo, los modelos tedricos formulados para explicar la plasticidad de estos mate-
riales atn resultan insatisfactorios [7]. En las ultimas décadas, la disciplina conocida
como redes complejas (complex networks, CN) ha mostrado ser una excelente herra-
mienta para el estudio de problemas fisicos. Se han publicado una serie de trabajos
donde estas redes son utilizadas para entender distintos procesos y fenémenos invo-
lucrados en diversos sistemas. Uno de los primeros estudios conocidos sobre el uso de
CN es desarrollado por Stanly Milgram, sociélogo que caracterizé una red de contac-
to entre personas como una red de mundo pequeno [14], dado el pequenio niimero de
personas que es necesario para conectar dos personas arbitrarias de la red. Por otro
lado, se han encontrado leyes de escala sobre dindmica de sismos [15, 16], llamaradas
solares [17, 18], etc, utilizando abstracciones de dichos sistemas basadas en CN.

El estado del arte de las CN en ciencia de materiales atin es incipiente. Algunas inves-
tigaciones han dado las primeras contribuciones sobre esta metodologia, entre ellos
la aplicacién a materiales granulares [19] y metales [20]. Bajo esta direccion, estamos
interesados en presentar las CN como una herramienta tedrica complementaria para
describir propiedades fisicas y mecanicas de materiales aparte de lo que conocemos
con la mecanica estadistica. Asi mismo, en esta tesis proponemos el estudio de las
propiedades mecénicas de MG (CuZr en particular), con el objetivo de describir y
comprender los fenémenos involucrados en el régimen elasto-plastico mediante simu-
laciones computacionales. Proponemos un modelo de red compleja en MG que nos

permita investigar cémo es la formacién de las zonas de transformacion de corte y



cémo interactian previo a la localizacién de bandas de corte. Por medio de simula-
ciones de dinamica molecular, desarrollamos pruebas de deformacion para estudiar el
comportamiento mecanico de estos materiales, el cual es caracterizado a nivel atomi-
co mediante técnicas de redes complejas via cdlculo de métricas topoldgicas, donde
los objetivos especificos son hallar leyes que describan cudles son los mecanismos que

generan su plasticidad.

1.2. Esquema de la tesis

En esta seccion se resume brevemente cémo se organiza esta tesis y como se distribu-
yen los distintos capitulos donde presento mi trabajo de investigacion. Iniciamos en el
Capitulo (2) donde introducimos el tema de vidrios metélicos, formacién, estructura,
propiedades y teoria de la deformacién pléastica en este tipo de materiales.

En los Capitulos (3) y (4) presentamos, respectivamente, las simulaciones compu-
tacionales y la teoria de grafos junto a las redes complejas, que usaremos durante
este trabajo. Se presentan algunos antecedentes histéricos de cada tema, introdu-
ciendo cada una de las herramientas. En el apéndice se incluyen algunos detalles de
los desarrollos teodricos extras que pueden resultar interesantes para el lector.

Una vez introducido el tema de investigacion, en el Capitulo (5) y (6) se presenta
el trabajo de tesis propiamente tal. En el Capitulo (5) desarrollamos un andlisis
estadistico de descriptores fisicos involucrados en el proceso de deformacion de corte
del vidrio metalico CuZr. También introducimos un concepto de evento atémico, que
definimos como elongacién y que nos sirve como material de estudio para describir
las leyes estadisticas que obedecen los eventos plasticos.

En el Capitulo (6) implementamos el uso de técnicas de redes complejas para el

andlisis microscopico de la deformacion de corte de un vidrio metéalico. Aqui pro-



ponemos una metodologia basada en redes complejas para estudiar las propiedades
fisicas de vidrios metélicos mediante el cdlculo de métricas topoldgicas. Presentamos
dos modelos diferentes basados en un mapeo de las configuraciones atémicas del vi-
drio a un grafo formado por vértices y aristas. Terminamos este trabajo de tesis con
las conclusiones y el trabajo futuro.

Durante todo el texto, usaremos términos en idioma inglés, pues hay algunos concep-
tos que es habitual llamarlos en ese idioma y/o no hay una traduccién consensuada
al espanol. Finalizamos con todas las referencias utilizadas. La mayoria de las citas,
para el caso de la version digital, tienen un hiperenlace que lo redirige al paper en

cuestién. Basta con presionar el titulo del paper para ser redirigido.



Capitulo 2

Vidrios Metalicos

Los vidrios metélicos (MG) son materiales no cristalinos, constituidos por elementos
metalicos y caracterizados por tener una configuracién atémica desordenada a tem-
peratura ambiente. Gracias a esta naturaleza, los MG poseen propiedades tinicas con
respecto a su contraparte cristalina, generando gran impacto en el campo cientifico
e industrial. Fue en 1960, cuando Pol Duwez y sus colaboradores en el California
Institute of Technology (Caltech) sintetizaron el primer compuesto vitreo en base
a oro y silicio [1], dando origen a este nuevo campo de estudio sobre la formacién,
diseno, estructura y aplicaciéon de MG [2—4].

Los elementos metalicos son bien conocidos por estar en fase cristalina en condiciones
normales de presion y temperatura, es decir, los atomos se configuran de manera
ordenada, generando estructuras periddicas y regulares. Pol Duwez revolucioné este
concepto cuando sintetizé la primera aleaciéon metalica en estado vitreo mediante
solidificacién rapida [5, 6], con una tasa de enfriamiento del orden de un millén
de grados por segundo. Dichas tasas de enfriamiento son alcanzadas mediante la
extraccién rapida de calor entre la aleacion en estado liquido y un sustrato que
posea una alta conductividad térmica. Dependiendo de la naturaleza y del grosor del

fundido, es posible obtener tasas de enfriamiento que van desde 10? hasta 10'° K /s. Es



posible confirmar la naturaleza amorfa de estos materiales mediante métodos como:
microscopia de transmisién electrénica [21], difraccién electrénica [22] o difraccién
de rayos X.

Por otra parte, sabemos que si un material posee una configuracion atémica des-
ordenada, usualmente es llamado material amorfo, vidrio o sencillamente, sistema
no cristalino. Para evitar ambigiliedades, daremos las definiciones usadas para cada
caso. Si un material no posee ninguna cristalinidad o estructuras periédicas a nivel
atémico, es llamado material no cristalino. Ahora, la formacién de dicha estructura
no cristalina es posible mediante diversos métodos: uno de ellos es el de sobreen-
friamiento continuo o solidificacion rapida desde el estado liquido. Si un material no
cristalino es formado por este método, lo denominaremos vidrio, sin embargo, si es
formado por otro método, distinto al ya mencionado, serd llamado amorfo, lenguaje

utilizado por Suryanarayana e Inoue [7] y siendo este el que emplearemos.

2.1. Proceso de formacion de un vidrio metalico

La preparacion de un MG inicia con una muestra metélica en estado liquido, a la cual
se le extrae energia en forma de calor, lo suficientemente rapido para que los &tomos
no puedan formar estructuras cristalinas y asi asegurar un estado amorfo para el
sistema. Los primeros MG eran producidos en formas de cintas delgadas (espesor del
orden de los 50 ym) a tasas de enfriamiento alrededor de los 10° — 10° K/s. Para
alcanzar estos valores para la tasa de enfriamiento, era necesario restringir una de las
dimensiones del fundido metalico, es decir, el espesor estaba limitado al orden de los
micrémetros, ya que era la tnica forma de conseguir que la conduccién de calor sea
veloz una vez haga contacto con el sustrato que ejecute el proceso de solidificacién,

ademas de que la conductividad térmica sea lo mas alta posible.



Basandose en observaciones experimentales, se ha planteado que la tasa de enfria-
miento R es inversamente proporcional al cuadrado del espesor de la capa de metal
fundido x mediante la relaciéon R = A/x?, donde A es un valor propio de cada ma-
terial, el cual ronda los valores de ~ 10® m2Ks™! bajo las condiciones de perfecta
conduccién de calor. Estos modelos empiricos han permitido desarrollar diferentes
métodos de fabricacién de vidrios metélicos [6, 23], haciendo posible su estudio mas
extensivo.

El método que emplea un proceso de solidificacion rapida mas utilizado por los
investigadores de MG es el hilado por fusién (melt-spinning, en su traduccién al
inglés) [24], técnica que se ha empleado desde los afios 70 para fabricar cintas delgadas
con la garantia de obtener cintas de MG con seccién transversal uniforme. En este
método (presentado en la Figura (2.1)) se vierte el fundido metdlico a alta presién
sobre una rueda giratoria, representando al sustrato de alta conductividad térmica,
consiguiendo asi la solidificacién al contacto. Sin embargo, la fragilidad de estos
materiales dadas las caracteristicas estructurales, limitan su utilidad para el estudio
de sus propiedades fisicas. Esto generé una necesidad de fabricarlos con espesores
del orden de los milimetros y fue aqui que nacieron lo que se conocen como BMG o
vidrios metdlicos a gran escala.

Por otro lado, materiales no cristalinos también han sido sintetizados con otras técni-
cas experimentales. Entre ellas destacamos la aleacion mecdnica (mechanical allo-
ying) [25], métodos de irradiacién, proceso de deposicién de vapor, aplicacién de
altas presiones [26], entre otras. A diferencia del método de solidificacién rapida,
estas técnicas parten o del estado sélido o del estado gaseoso para inducir la amor-
fizacion de la muestra. Las cualidades que guardan en comun es que todas ellas
son técnicas de procesamiento en ausencia de equilibrio termodinamico, las cuales

abordan un proceso de energizacion y congelacion segin Turnbull [27].
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Figura 2.1: Proceso de hilado por fusién (imagen extraida de [7]). El metal es fundido
mediante unas bobinas de induccién para luego ser empujado a través de un pequeno
orificio bajo la presion de un gas de Ar. Este fundido hace contacto con una rueda
giratoria donde es enfriado a alta velocidad para asi producir una cinta de MG.

2.2. Vidrios metalicos a gran escala

A partir de la fabricacién del primer MG, surgieron nuevas composiciones de estos vi-
drios, reportandose diversos sistemas, entre ellos MG metal-metal y metal-metaloide
[28]. Comunmente, un MG es una aleacién binaria entre elementos metalicos y/o
metaloides. Esto es asi, ya que para fabricar el material, uno de los requisitos es
que los atomos del fundido no cristalicen cuando se procede a la solidificacién. Si la
aleacion fuese unicomponente (solo un tipo de atomo), al sistema no le costaria tra-
bajo cristalizar y se necesitarian tasas de enfriamiento aiin mas altas, sin embargo,
si la aleacién tuviese al menos dos tipos de atomos diferentes, la diferencia entre el
tamano atomico, cualidades electrénicas, etc., ayudaria a que los &tomos no alcancen
los sitios de nucleacién y no se efectiie la cristalizacion. También existen aleaciones
multicomponente, correspondientes a los vidrios metalicos a gran escala, tema que

abordaremos brevemente en esta seccion del capitulo.



Los BMG son materiales no cristalinos formados mediante procesos de solidificacién
rapida caracterizados por tener un espesor del orden de los milimetros. Para obtener
dicho espesor, es necesario utilizar tasas de enfriamiento del orden de los 103 K/s,
siendo el water quenching [29-31] uno de los métodos convencionales que se usan
para alcanzar tales valores. Comparados con los MG, la solidificacion en BMG es
mas lenta, llegando a la conclusion de que la tasa de enfriamiento decrece a medida
que se aumenta el espesor de la muestra a vitrificar. No obstante, alcanzar tasas de
enfriamiento lentas no es el problema, sino el hallar una aleacién con las composicio-
nes apropiadas para producir el vidrio a esa tasa. A saber, la tasa de enfriamiento
méas baja reportada, con la cual se formé un BMG, es de 0,067 K/s [32].

El origen de estos materiales se remonta a 1974 con la contribucién de Chen [33],
quién reporté la formacién de vidrios con espesor del orden de los 1-3 mm empleando
tasas de enfriamiento menores que 10 K/s. Por otro lado, tenemos a Drehman
[34], quién reporté en 1982 que mediante la eliminacién de heterogeneidades en la
superficie del liquido, era posible obtener un BMG con espesor de 6 mm y tasas de
enfriamiento de 1,4 K/s. Luego, en 1984 Kui [35], usando una técnica de flujo, la cual
consistia en agregar un flujo de B;O3 al fundido metalico PdyoNignPog, era posible
eliminar completamente los sitios de nucleacion heterogéneos y por consiguiente,
formar un vidrio del orden de los 10 mm.

Una observacién importante acerca de este tipo de materiales es que no es posible
asegurar la ausencia de cristalinidad. Claramente, todo sistema no cristalino es aquel
que no posee estructuras periddicas o regulares en su configuraciéon atémica. Sin
embargo, debido al tamano que tienen los BMG es posible que se generen pequenas
fracciones de volimenes con estructuras cristalinas (del orden de los nanémetros), las
cuales no son detectadas con la resolucién de los métodos de microscopia o difraccién

de rayos X. Dichos materiales son llamados bulk metallic glasses composites.
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2.3. Propiedades y comportamiento mecanico

Se ha demostrado que los MG (y en general, todos los sistemas no cristalinos) ex-
hiben fluctuaciones de densidad debido a su estructura desordenada, produciendo
un empaquetamiento atomico irregular. En algunas regiones la densidad es menor
que la media, y como consecuencia, los atomos tiene mas volumen libre. Esta hete-
rogeneidad estructural conduce a lo que se denomina heterogeneidad dinamica, que
genera una dependencia entre la dinamica de los 4&tomos con la densidad del entorno
atémico.

Esta heterogeneidad dinamica es responsable de la respuesta mecanica del vidrio, de
la transicién vitrea y sus propiedades. Por ejemplo, al aplicar un esfuerzo mecénico,
algunas regiones del sistema se deforman eldsticamente (proceso reversible) y otras
de forma pléstica (irreversible). Lo anterior es parte de la teoria de la deformacién
plastica en este tipo de materiales, donde se justifica la plasticidad mediante el
concepto de zonas de transformacion de corte, andlogas a las dislocaciones que se
conocen para los cristales.

Uno de los mayores defectos de estos materiales es que bajo elevados esfuerzos de
cizalle, se forman bandas de corte producto de altas concentraciones de deformacién
en zonas muy localizadas. La localizacion de estas deformaciones se origina inicial-
mente por la aparicién de las zonas de transformacién de corte (unidad fundamental
de la plasticidad con forma de pequenos grupos de atomos empaquetados aleatoria-
mente, que espontaneamente y cooperativamente se reorganizan bajo la acciéon de un
esfuerzo aplicado [36, 37]), que interactian y coalescen formando finalmente la banda
de corte [38, 39]. Estas concentraciones generan altas temperaturas por las roturas
de enlaces, ocasionando la fundicién del material en dicha zona [40]. Ademads, estas

bandas de corte provocan que los vidrios metalicos sean poco resistentes a la fatiga,
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convirtiéndolos en materiales fragiles en comparacion con su version cristalina.

La fragilidad de estos materiales se debe a que no poseen bordes de grano, una
propiedad que si presentan los sistemas policristalinos y que corresponde a una in-
terfaz que separa dos configuraciones cristalinas diferentes. Como en un vidrio no
hay ningun tipo de periodicidad en su configuracién atomica, entonces no existen
los bordes de grano. Esta ausencia, favorece la rotura fragil ya que cuando se rom-
pe, no es a causa de un proceso de acumulacién de esfuerzos (como ocurre en los
cristales), sino que estos romperan debido a que la estructura atémica no es capaz
de mantenerse unida [13]. Trabajos experimentales recientes sugieren que el proble-
ma de la fractura catastréfica por propagacion de bandas de corte, puede corregirse
adaptando inclusiones microscopicas a diferentes escalas con el objetivo de conseguir
una deformacién pléstica homogénea [10, 41] y por ende, un incremento en la duc-
tilidad del material. En general, para mejorar la ductilidad de estos sistemas BMG,
se introducen precipitados cristalinos en la matriz del vidrio, formando asi un BMG
composite [42—-44].

Sabemos que en un material, ya sea cristalino o amorfo, existe un rango de defor-
maciones donde todos los cambios estructurales son reversibles. Independiente de
la estructura del material, la ley de Hooke es valida bajo ciertas condiciones de
temperatura, presién y/o composicién de la muestra.

Experimentalmente, las deformaciones elasticas pueden ser medidas usando técnicas
de scattering. El uso de esta técnica en materiales cristalinos es bien conocida, donde
se relacionan los maximos de difraccién con los espacios entre planos de la red crista-
lina, tal como se expresa en la Ley de Bragg [45]. Poulsen et al. fueron los primeros
en reportar que esta técnica también podia ser aplicada a MG [46]. Una manera de
medir las deformaciones elasticas en amorfos es usar los datos de scattering para

medir los cambios de posicién del maximo en la curva de intensidad 7(q) (donde ¢
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es la magnitud del vector de scattering). Asi, la deformacién la calculamos como

e o —do g0 _ (2.1)

dO 4o

donde dy y qo son el promedio de la distancia interatomica y la posicién del maximo
de intensidad respectivamente cuando el sistema esta libre de deformacion, y d,
v ¢, son los correspondientes valores cuando el sistema estd sujeto a un esfuerzo
o. En definitiva, la relacién esfuerzo-deformacién en (2.1) permite determinar el

comportamiento y las propiedades mecanicas del sélido deformado.

2.4. Termodinamica de vidrios metalicos

Un MG se forma cuando la aleacion fundida es enfriada desde el estado liquido al
estado sélido suprimiendo la formacion de cristales. Cuando el liquido pasa por la
temperatura de fusion T,, sin cristalizar se le llama liquido superenfriado. La dinami-
ca del sistema puede ser descrita en términos de la viscosidad 7, la cual se incrementa
a medida que disminuye la temperatura. Al seguir bajando la temperatura, llega un
punto en donde la estructura se congela y se forma el vidrio, proceso definido como
transicion vitrea. La vitrificacién del sistema ocurre a una temperatura 7y, la cual
depende de la velocidad de enfriamiento.

En la Figura (2.2) se presenta un esquema de cémo cambia el volumen especifico de
un fundido metdlico en funcion de distintas tasas de enfriamiento R, alcanzando asi
diferentes temperaturas de vitrificacion. Si la tasa de enfriamiento es suficientemente
baja, los atomos tienen el tiempo suficiente para cristalizar y a 7T, el sistema se
solidificarfa. Sin embargo, si aumentamos la tasa de enfriamiento, obtenemos un
fundido sobreefriado, vitrificindose a una temperatura 7,(R).

Algunos de los requisitos que se necesitan para que un fundido alcance el estado de
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Figura 2.2: (a) Variacién del volumen especifico V' (volumen por unidad de masa) y
de (b) la viscosidad 7 respecto a la temperatura para un fundido apto para formarse
en un vidrio. Imagenes extraidas de [7].

liquido superenfriado son: la tasa de enfriamiento, la composicién del fundido (lo
cual viene sujeto a su eficiencia para generar nucleacién), la viscosidad inicial y otras
cualidades que de igual forma definen el intervalo [T}, T},,| propio de cada fundido.

Es importante notar que cualquier vidrio (MG en particular) no se encuentra en un
estado termodindmicamente estable (en equilibrio). Desde un punto de vista fisico,
los vidrios son un estado excitado, tal que, a cierta temperatura, existe un tiempo
de relajacion suficientemente largo para que eventualmente termine en su estado
cristalizado. La pregunta que surge ahora es si es posible aplicar los principios ter-
modinamicos en estos sistemas fuera del equilibrio y la respuesta es afirmativa, como
lo justifican en [47, 48]. Aqui utilizan el argumento de que, al ser los tiempos de
nucleacién suficientemente largos, la fase liquida ain puede explorar todos los posi-
bles estados de energia, de modo que uno puede definir la entropia y otras funciones
termodinamicas. Debido a esta condicién metaestable para el liquido sobreenfriado

la teoria de la termodinamica que conocemos es aplicable para los vidrios.
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Capitulo 3

Simulaciones Computacionales

Las simulaciones computacionales son herramientas tedricas multidisciplinarias que
permiten modelar sistemas complejos y predecir su comportamiento bajo diferentes
condiciones [49]. En el drea de fisica de materia condensada, es aplicada para la re-
solucion numérica de ecuaciones diferenciales que modelan el comportamiento de un
sistema a nivel atémico, empleando diferentes métodos matematicos en funcién del
problema que se intenta resolver. Hay problemas que se requiere resolver con Mecani-
ca Clasica, otros con Mecanica Cuéntica, con Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT) e incluso con Mecanica Estadistica, donde cada uno de ellos aborda el proble-
ma de manera diferente. Si estamos interesados en modelar un sistema formado por
atomos que interactian mediante un potencial clasico, ocupamos lo que se conoce
como Dindmica Molecular Cldsica [49-51] y si estamos interesados en determinar la
estructura electrénica de un material, ocupamos simulaciones de Primeros Principios
basados en cédlculos de Mecédnica Cudntica y DFT [52, 53].

Una de las grandes ventajas del uso de las simulaciones computacionales es que
permiten estudiar un sistema a escala microscopica y en escalas temporales de los
nanosegundos, algo que no se puede hacer con extrema precision en trabajos experi-

mentales. Es por esto que esta herramienta se ha convertido en un gran complemento
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para la investigacién de muchos sistemas experimentales donde ciertas variables fisi-
cas y termodindmicas no se pueden controlar, haciendo posible validar modelos y
predicciones.

Algunos de los softwares méas importantes y conocidos en el area de ciencias de mate-
riales son VASP y Quantum Espresso [53, 54], programas que resuelven la estructura
electrénica mediante simulaciones ab initio. Para esta tesis, utilizaremos LAMMPS
[55], programa que desarrolla dindmica molecular para estudiar las propiedades de

materiales a nivel atéomico.

3.1. Dinamica Molecular

Dindmica molecular (molecular dynamics, MD) es una técnica de simulacién compu-
tacional que se utiliza para estudiar las propiedades fisicas y mecanicas de materiales
o sistemas formados por atomos y/o moléculas [51, 56].

Su objetivo es resolver numéricamente las ecuaciones de movimiento de Newton
para cada uno de los atomos que conforman el material, &tomos que interactian
mediante un potencial clasico, que considera los efectos cuanticos de manera efectiva.
Gracias a la resolucion de la ecuacion de Newton, es posible determinar la posicién
y la velocidad en un tiempo t para cada atomo. De esta forma, podemos conocer
el comportamiento del sistema a escala microscopica, y con el uso de la Mecénica
Estadistica, se pueden determinar sus propiedades macroscopicas. En la practica,
las simulaciones de MD resultan ser un método muy practico para estudiar sistemas
a escala atomica y tener una comprensién de cémo se comportan los atomos bajo
fuerzas externas, campos eléctricos, en procesos de difusion, cuando son sometidos a
cambios de temperatura, entre otros procesos fisicos.

El arte de la MD se centra en hallar las trayectorias en el espacio de fase para cada
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atomo, bajo un determinado ensamble que permite controlar las variables termo-
dindmicas del sistema. Por ejemplo, el ensamble NVE mantiene constante el niimero
de particulas N, el volumen V' y la energia F, el ensamble NPT mantiene constante
el nimero de particulas N, la presion P y la temperatura 7', etc. Con esto y la
aplicacion de la Mecanica Estadistica, es posible determinar y predecir propiedades
macroscopicas para luego ser contrastadas con los resultados experimentales.

En la Figura (3.1) se presenta un mapa conceptual con los pasos més importantes
para la implementacién del algoritmo.
—{Inicializacién '7\1
Y

| Estructura | | Temperatura | Pot?n(;}al
Interatémico U(r)

Y +

Posiciones r; () Aceleraciones a;(ty)
i

Velocidades v;(tg)

Y
>[Integrador Numérico |

Y
Posiciones al tiempo tg + At:
I‘i(to + At) = I‘i(to) + Vi(to)At + %ai(to)At2

Y
Aceleraciones a;(tg + At)

Y
Velocidades al tiempo tg + At:
vi(to + At) = vi(to) + 3 [ai(to) +ai(to + At)| At [©

¥
Espacio de fase

(ri (¢t + At), vi(t + At))

Figura 3.1: Mapa conceptual que resume el procedimiento para calcular las trayec-
torias de los dtomos usando MD.
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Si queremos emplear MD, debemos acudir a algin software que realice los calcu-
los numéricos para resolver las ecuaciones de movimiento. Katharina Vollmayr-Lee
[56] nos ensena a implementar un cédigo sencillo de MD, asi como también a usar
algunas herramientas de analisis como funciones de distribucién radial y desplaza-
miento cuadratico medio. Si buscamos hacer analisis de estructuras mas complejas,
podemos usar LPMD (Las Palmeras Molecular Dynamics) [57], software de MD
que ofrece més herramientas para estudiar este tipo de sistemas. Sin embargo, exis-
te un software que lidera en el campo de las simulaciones conocido como LAMMPS
(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [55]. Este simulador de
Dinamica Molecular es utilizado para modelar sistemas de particulas como solidos,
liquidos, proteinas y otras variedades de sistemas moleculares complejos. Gracias a
su arquitectura, LAMMPS sirve para estudiar diversos fenémenos fisicos tales como
deformaciones, reacciones quimicas, impactos, rupturas, difusiones, etc. Puede simu-
lar sistemas a gran escala abarcando miles y millones de dtomos, haciéndolo una
herramienta poderosa para la investigacion hoy en dia.

Esta tesis se concentra en el uso exclusivo de LAMMPS para el desarrollo de las
simulaciones, asi como también de OVITO, una herramienta de visualizacién muy

util para monitorear la evolucién y comportamiento de las muestras simuladas [58].

3.2. Calculo de propiedades

A continuacion, discutimos algunas herramientas de andlisis y calculo de propiedades
via simulaciones de MD. En primer lugar tenemos la funcién de distribucion radial,
una herramienta muy 1util para caracterizar la estructura interna de un material.
Ademas, y por propésitos de esta tesis, hablaremos de la curva esfuerzo-deformacién

y la deformacion atomica local para estudiar propiedades mecéanicas.
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3.2.1. Funcion de distribuciéon radial

La funcién de distribucién radial (RDF, por sus siglas en inglés) o funcién de dis-
tribucién de pares g(r) es una herramienta utilizada para analizar la estructura y
la organizacién espacial de un conjunto de particulas en funciéon de sus distancias
relativas, asi como para obtener informacion sobre cémo se distribuyen y sobre su
simetria.

Esta funcion es una medida de la densidad de particulas j a distancia r de una
particula ¢, es decir, describe la probabilidad de encontrar un par de particulas se-

paradas por una distancia r. Para un sistema binario, se define como [50]

1) = sy D50k w ),

i=1 j=1

gaslr) = NZNB<§A:§B:6(T I,

i=1 j=1

donde o = {A, B} es el indice de cada especie. La delta de Dirac es la densidad de
nimero que permite contar los pares de particulas a distancia r, y el término fuera
del promedio normaliza la funcién de distribucién. En la Figura (3.2) se presenta un
ejemplo de esta funcién para un sistema solido y liquido.

Para materiales amorfos, el orden de corto y mediano alcance se manifiesta en la
funcién ¢(r). La informacién de la estructura se puede rescatar en los maximos que
adquiere esta funciéon. Cuando se trata de sistemas desordenados, la primera capa
de vecinos contribuye al primer maximo, constituyendo el orden de corto alcance,
mientras que las caracteristicas estructurales pasado este maximo corresponden a la

regién de mediano alcance.
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Figura 3.2: Funcién de distribucién radial g(r) para una muestra de cobre (a) en
estado sélido cristalino y para la misma muestra (b) en estado liquido a 7" = 2000 K.
Imagen extraida de [7].

3.2.2. Curva Esfuerzo-Deformacion

La curva esfuerzo-deformacion es una de las herramientas de estudio mas utilizadas
en ciencia de materiales, que sirve para analizar la respuesta mecanica de sélidos
que son expuestos a deformacion. Dependiendo del rango de deformacion al que es
sometido un material, este puede exhibir deformaciones eldsticas y/o plasticas, por
lo cual la curva puede informar todo el proceso de deformacién, incluso hasta cuando
existan posibilidades de fallo o fractura. Sin embargo, no existe una forma funcional
explicita para esta curva. El motivo de esto es porque cada material es diferente
a nivel mecanico, a nivel de estructura, incluso siendo dependiente de la tasa de
deformacion.

El tnico intervalo de deformacién donde existe conocimiento de cémo serd la res-
puesta mecanica de un material es en el régimen de deformaciones elasticas, donde
la forma funcional de la curva esta regida por la ley de Hooke, que establece que

hay una proporcion directa entre la deformacion y el esfuerzo del sistema, siendo el
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modulo de elasticidad el que media aquella proporcién. La formulacién general de

esta ley se expresa como

oij = Z Cijkere, (3.1)
P,

donde 0;; v € son los tensores de esfuerzo y deformacion, respectivamente y Cjjre
son las constantes de elasticidad representadas matematicamente por un tensor. Para
el caso unidimensional, se obtiene la expresion clasica o = Fe.

Para construir numéricamente la curva esfuerzo-deformacién, debemos calcular el
esfuerzo de la muestra para determinado estado de deformacién. En simulaciones,
la deformacion se determina con la aplicacién de una transformacién afin a todos
los atomos. Esta transformacién consiste en un desplazamiento tal que si aplicamos
la transformacion inversa, los atomos regresan a su posicién inicial. Por su parte, el

esfuerzo es calculado como

1 (0% 1 (0%

i.j i#j
donde V' es el volumen del sistema, m; la masa del atomo ¢, mientras que a y 3
representan las componentes cartesianas. Ademés v es la velocidad, r;; es la distancia
entre los atomo ¢ y j, y F;; la fuerza entre ellos. De esta manera, cada componente
del tensor de presiones/esfuerzo puede ser calculado para cada estado de deformacién

y asi es posible calcular la curva.

3.2.3. Deformacion de von Mises

Para la visualizacion de las zonas de transformacion de corte y bandas de corte en

MG, se utiliza la deformacion atomica local, caracterizada por el invariante von Mises

Mises

strain 7 para cada atomo. El calculo de esta medida requiere dos configuraciones
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atémicas, la configuracién de referencia, que habitualmente es la configuracion del
sistema no deformado, y la configuracién a analizar (sistema deformado). Con estas
dos configuraciones atémicas, buscamos una transformacion tensorial J que mejor
mapee la relacién

{d};} = {dji}, (3.3)
donde d son los vectores distancia entre los atomos j e i y el superindice 0, indica
la configuracion de referencia sin deformar. Asi, esta transformacion la podemos
determinar minimizando la sumatoria

—1

Z ‘d?i‘]i - dji|27 yast J;= ( Z d?szgl) ( Z d?z'TdJ'i)’ (3.4)
JeN? JEN? JEN?
donde N? es el conjunto de los vecinos méds cercanos al 4tomo ¢ en la configuracién
de referencia. Aquella minimizacién permite darle una expresiéon a la transformacién
tensorial J, la cual es conocida en la literatura como el tensor gradiente de defor-
macién. De esta manera, se determina el tensor de deformacion 7; como la matriz

Lagrangiana de deformacion local,
1
n = 5(J,J,.T ~1), (3.5)

del cual deriva el von Mises strain

(77:0:0 - nyy)z + (77:(3:1: - nzz)2 + (nyy - nzz)z
6 .

s = \/ n2, + 02 +n2, +

Para revisar los detalles de cémo se calcula esta cantidad, revisar el Apéndice (A.1).
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Capitulo 4

Teoria de Grafos y Redes
Complejas

La teoria de grafos es un area de la matematica que estudia las propiedades to-
poldgicas de los grafos [59]. Estos grafos son representaciones abstractas de un sis-
tema complejo que ayudan a su estudio e interpretacion. Multiples herramientas
matemadticas, tales como combinatoria, probabilidades, geometria y topologia son la
base que sustenta esta teoria.

La teoria de grafos se origind en el siglo XVIII con el problema de los puentes
de Konigsberg, que consistia en encontrar un camino que cruzara cada uno de los
siete puentes de la ciudad una sola vez. El matematico Leonhard Euler resolvi este
problema en 1736, mediante la creacién de un grafo que representaba la ciudad y sus
siete puentes. Euler demostré que no era posible encontrar un camino que cruzara
cada uno de los siete puentes de la ciudad una sola vez sin volver a pasar por el
mismo puente dos veces. Para ello, Euler mostré que es posible recorrer cualquier
grafo sin pasar dos veces por la misma arista si todos los vértices estan unidos a un
numero par de aristas, o si bien dos vértices estan unidos a un nimero impar de
aristas. Con esta solucién, Euler da origen a la teoria de grafos, y el inicio de una

nueva herramienta matematica.
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A continuacién introducimos algunos conceptos y métricas fundamentales de la teoria
de grafos, para luego cerrar este topico con los conceptos de redes como herramienta

fundamental para el estudio de la complejidad en sistemas fisicos.

4.1. ;Qué es un grafo?

Un grafo es un objeto matematico formado por elementos llamados vértices unidos
por aristas que permiten representar relaciones y/o interacciones entre elementos de
un sistema complejo. La notacién que utilizamos para definir un grafo es G = (V, £),
donde V es el conjunto de vértices y £ es el conjunto de aristas que conectan los
vértices. En base a esto, el orden es el nimero de vértices N y el tamano es el
numero de aristas M.

Para un grafo G = (V, £), el conjunto de aristas se define como € = {{i,j} | i,j € V}.
El par {7, j} representa la conexién entre los vértices i, j del conjunto V. Estos vértices
y aristas pueden tener miltiples propiedades en funcién de lo que se desee representar,
obteniendo asi una variedad de tipos de grafos. En la Figura (4.1) presentamos solo

algunos grafos, del extenso catdlogo que podemos encontrar en la literatura [59, 60].

e Grafo simple: Es un grafo G = (V,€) formado solo por vértices y aristas

equivalentes entre si.

e Grafo ponderado: Es un grafo G = (V,&, Wy, W) donde los vértices y
aristas tiene un peso asociado. El conjunto W), contiene los pesos a los vértices
y el conjunto We contiene los pesos a las aristas. Para un grafo simple, los

pesos w; y w; ; de los vértices y aristas, respectivamente, son igual a 1.

e Multigrafo: Es un grafo G = (V, £) formado por vértices, aristas, multiaristas

y autoconexiones. Una multiarista es un conjunto de aristas {7, j} que unen a
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Grafo simple Grafo ponderado Multigrafo Grafo completo

W4

Grafo no dirigido Grafo dirigido Subgrafo Grafo conexo

D

Figura 4.1: Representacion grafica de algunos grafos conceptualmente importante.

los mismos vértices i y j. Una autoconexion es una arista {i,i} € £.

e Grafo completo: Es un grafo G = (V,€) que contiene todas las posibles

aristas que conectan a los N vértices.

e Grafo no dirigido: Es un grafo G = (V,€) donde las aristas no tienen
orientacion o sentido. Esto implica que se cumple la propiedad de simetria
{i,7} = {J,i}. Si consideramos un grafo no dirigido simple completo, tendre-

mos que su tamafo serfa N(N —1)/2.

e Grafo dirigido: Es un grafo G = (V,£) donde las aristas tienen una orienta-
cién. Esto implica que se pierde la propiedad de simetria ya que si {i,j} € &,
no necesariamente {j,i} € £. Para este caso, si consideramos un grafo dirigido

completo, tendremos que su tamano seria N(N — 1).
e Subgrafo: Es un grafo G’ = (V',&’) contenido en un grafo G = (V, ), donde
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V' CVyé& CE&. De esto se cumple que todos los vértices y aristas de G’

pertenecen a (7, pero no todos los vértices y aristas de G pertenecen a G'.

e Grafo conexo: Es un grafo G = (V,€) en que todos sus vértices estan co-
nectados por un camino (sucesién de aristas). A partir de un vértice arbitrario
t € V, es posible encontrar un camino que una a ¢ con cualquier otro vértice
7 € V. Si un grafo no es conexo, este se denomina disconexo. Un grafo es do-
blemente o triplemente conexo si cada par de vértices esta conectado por al

menos dos o tres caminos disjuntos respectivamente.

4.1.1. Representaciéon matematica de un grafo

Un grafo G = (V, £) es un elemento matematico formado por vértices y aristas. Estos

vértices se unen a través de lineas en base a una regla de asignacion v, definida como

W€ = {ij}y|ij eV

Lo que hace esta regla de asignacién es tomar una linea a € £ y ubicar en cada uno
de sus extremos, un vértice. De esta aplicacién se obtienen las aristas a;; = {7, j}.
Para representar matematicamente un grafo, se puede utilizar la matriz de adyacen-
cia, una matriz cuadrada de N x N, que indica los pares de vértices adyacentes (que
estdn o no estédn conectados) en el grafo. Esta matriz se expresa como

Wij si Q5 et

Aij =

0 si Qi ¢ E
donde a;; representa una arista (con peso w;;) que une al vértice ¢ con j. Si ¢ esta
conectado con j, a la componente A;; se le asigna el valor del peso de la arista (si
el grafo es ponderado). En caso contrario, si ¢ no estd conectado con j, A;; = 0.

Si el grafo no es ponderado, entonces w;; = 1 y por tanto, G es representado por
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una matriz binaria. Algunas propiedades que adquiere esta matriz dependen de las

caracteristicas del grafo.

1. Si G es no dirigido, A es una matriz simétrica.

2. Si G es dirigido, A no siempre es una matriz simétrica ya que no necesariamente

wij = (A)ji.

3. Si G acepta autoconexiones, la diagonal de A es distinta de cero y especifica-

mente toma el valor 2w;; si el grafo es ponderado.

Ahora, si ya tenemos construido un grafo simple no dirigido, podemos representar
sus propiedades estructurales con una matriz llamada matriz Laplaciana de N x N,

la cual viene definida como

ki osii=g,
Lij=4 -1 sit#jya;€eC,

0  otro caso,

\

donde k; es el grado del vértice 7. Otra manera de escribir esta matriz serfa L;; =
k;0;j — Ai;, donde A;; es un elemento de la matriz de adyacencia y d;; es la delta de
Kronecker. Asi, matricialmente L = D — A, donde D es una matriz diagonal con el
grado de los vértices en su diagonal. En el Apéndice (B.1) presentamos un ejemplo

interesante sobre esta matriz.

4.1.2. Meétricas topologicas

Las métricas topoldgicas en teoria de grafos son medidas que se emplean para analizar

la estructura y las propiedades de los grafos. Estas métricas son tutiles para identificar
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patrones y caracteristicas importantes de la red. Algunas de las métricas topolégicas

mas conocidas son:

e Distancias: En teoria de grafos, el concepto de distancia entre dos vértices
corresponde al nimero de aristas que forman el camino més corto entre ellos. A
este camino se le conoce como geodésica [61]. Dependiendo de la topologia de
cada grafo, el concepto de geodésica sigue siendo el mismo pero es evaluado de
diferentes formas. Para un grafo dirigido, la geodésica que separa al vértice ¢ del
J no es la misma que separa a j de i. En este caso hablamos de camino dirigido
mas corto. Para grafos ponderados, la distancia geodésica no solo corresponde
al minimo nimero de aristas, sino que aca se consideran los pesos asociados.
Para esta topologia, la geodésica seria la minima suma de los pesos de las

aristas que separan a dos vértices.

Existen algoritmos que determinan los caminos mas cortos entre dos vértices
arbitrarios. El més famoso es el algoritmo de Dijkstra [62] que encuentra esta
ruta para grafos ponderados. Este algoritmo exige que los pesos de las aristas
no tomen valores negativos, sin embargo, otra variante como el algoritmo de

Bellman-Ford es capaz de abordar este problema [63].

Existen otras medidas topoldgicas que derivan del concepto de geodésica [61],

indicando la importancia que estas tienen en diferentes problemas de grafos.

a) Excentricidad: Es una medida propia de cada vértice en un grafo. Se define
como el maximo valor de todas las geodésicas que unen a un vértice ¢ con
un vértice j. Si pensamos en un grafo conexo, sabemos que existe al menos
un camino que une dos vértices. Uno de esos caminos es una geodésica,
la cual denotamos como d(i,j), por tanto, para todo j € V, existe una

geodésica diferente, y de esta manera, la excentricidad seria
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e(i) = méx {d(i, j) }.

jev
Para el caso de un grafo disconexo, no todos los pares de vértices estan
unidos por un camino. Esto implica que no hay una distancia que los
separa. Por convencidn, se establece que su geodésica seria d(i,j) = oo.
Como la excentricidad se evaltia sobre geodésicas finitas, aquellos vértices

J que no estan unidos a ¢ por un camino, son omitidos para el cédlculo.

b) Radio: Es una medida de un grafo G, la cual se define como el minimo

valor de excentricidad de algin vértice en el grafo. Mateméticamente

(@) = min {e(i)} = min { MmAax {d(z,])}}

1Y iy JjeEV

c¢) Didmetro: Es una medida de un grafo G, la cual se define como el maximo

valor de excentricidad de algun vértice en el grafo. Matematicamente

d(G) = méx {e(i)} = méx { max {d(z,j)}}

i€V i€V JEV

d) Periferia: Es un subconjunto del conjunto de vértices de G (V, C V). Este
subconjunto contiene todos los vértices de GG con excentricidad igual a su

didmetro. Es decir,
Vo={ieV | eli)=d}.

e) Centro: Es un subconjunto del conjunto de vértices de G (V. C V). Este
subconjunto contiene todos los vértices de G' con excentricidad igual a su

radio. Es decir,
Vo={ieV | e@i)=r}.

e Grado: Para un grafo G = (V,€), el grado de un vértice i (denotado como
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k;) se define como el nimero de vértices adyacentes a i. Equivalentemente, el
nimero de vecinos de un vértice ¢ seria el grado de 7. En términos de conjuntos,
la vecindad de i serfa N; = {j € V| {i,j} € £}.
El grado de un vértice es una métrica muy interesante, ya que puede propor-
cionar informacién sobre la estructura del grafo. Por ejemplo, un vértice con
un grado alto puede indicar un vértice central importante, mientras que un
vértice con un grado bajo, puede ser un vértice periférico o menos importante
(Figura (4.2)).
El grado adopta distintas formas dependiendo del tipo de grafo. Si G = (V, )
es un grafo no dirigido, se cumple que
> ki=2M. (4.1)
i€V
Este resultado postula que la suma del grado de todos los vértices es igual al
doble del nimero de aristas de G. Ahora, si queremos evaluar el grado promedio

del grafo, el resultado de (4.1) lo promediamos por el nimero de vértices |V|.

Si, en caso contrario, G = (V, £) fuese un grafo dirigido, se debe introducir el
concepto de grado entrante k= y grado saliente k. Debido a la orientacién de
las aristas, el grado entrante de ¢ son todas las aristas que ingresan a 7 y su
grado saliente son todas las aristas que salen de él. Asi, el resultado (4.1) tiene
su version para grafos dirigidos
k=D k=€) (4.2)
eV i€V
Un vértice con k£ = 0 es un vértice aislado. Un grafo formado exclusivamente
por vértices aislados es un grafo vacio. Un grafo donde todos los vértices tienen
el mismo grado es un grafo reqular, y un grafo no dirigido de N vértices en que

todos los vértices tienen grado N — 1 es un grafo completo.
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e Coeficiente de clustering: Es una métrica que cuantifica el grado de agru-
pamiento de los vértices en un grafo. Especificamente, se relaciona con la pro-
babilidad de encontrar que dos vecinos de un vértice ¢ estén conectados. Fue
introducido por Watts y Strogatz [64] con el propésito de estudiar su modelo

de redes de mundo pequeno.

Considerando un grafo G = (V, ) y un vértice arbitrario i, su vecindad viene
dada por el set de vértices N; = {j eV|{ij} € 5}. El coeficiente de clus-
tering de ¢ es la proporcion entre el nimero de aristas que unen a los vecinos
de 7 y el nimero méximo de aristas que pueden conectar a todos los vecinos.
Esta medida adopta diferentes expresiones dependiendo de si G es dirigido o

no dirigido:

— Sean G un grafo dirigido y un vértice ¢ con grado k;. En términos del
grado, el nimero maximo de aristas que conecta a toda la vecindad es
k;(k; — 1). Por tanto, el coeficiente de clustering es

| M|

O R =T

donde M; = {j,m € N; | {j,m} € £}. (4.3)

— Sean GG un grafo no dirigido y un vértice ¢ con grado k;. En términos del

grado, el nimero maximo de aristas que conecta a toda la vecindad es

w Por tanto, el coeficiente de clustering es
2| M; . .
Cim s, donde My = [jm € AT (m) €€ (1)

Otras métricas similares que también cuantifican agrupamientos, tenemos a:

a) Transitividad: Es una medida que cuantifica la cantidad de tridngulos

cerrados con respecto a los triangulos posibles. Si definimos una triada
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como una combinacién de 3 vértices, donde al menos 2 de ellos estan
conectados, entonces una forma de expresar la proporcion de triangulos
cerrados en el grafo es:

_, ##tridngulos

T —
#triadas

(4.5)

Esta métrica es 1til para entender cuan densamente estan conectados los
vértices, refiriéndose al grado de agrupamiento. Un alto valor de transiti-
vidad indica que los vértices estan fuertemente conectados, mientras que

un bajo valor indica que la estructura de la red es mas dispersa.

Coeficiente de clustering cuadratico: Métrica asociada con el grado de
compactamiento de los vértices, que determina la probabilidad de que 2
vecinos del vértice i, compartan a un vecino en comun diferente a 7. A
esta medida se le conoce como square clustering [65, 66] y su definicién

matematica es

ki ks .
. 23:1 Zm:j+1 qi(j,m)
ki k: . :
23:1 Zm:jJrl [ri(% m) + ¢;(J, m)}

donde ¢;(j, m) es el nimero de vecinos comunes de los vértices j y m, y

Ca(i) : (4.6)

donde A es la matriz de adyacencia.

El square clustering se utiliza comtinmente para analizar la estructura
de grafos complejos. En este contexto puede proporcionar informacion
sobre la presencia de grupos altamente conectados que pueden representar
comunidades o subredes en el grafo, asi como también la identificacién de

vértices importantes.
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e Centralidad: Es una métrica que cuantifica la importancia y/o relevancia de

los vértices de un grafo G = (V, £). Se entiende por importancia de un vértice al

peso que este tiene sobre la robustez o estructura del grafo. ;Qué tanto influye

en las propiedades estructurales y/o dindmicas, si eliminamos un vértice? ;En

qué grado afecta a la conectividad y robustez del grafo si sacamos algunos

vértices? Dependiendo del enfoque, la importancia de los vértices puede ser

cuantificada de distintas maneras.

a)

Degree Centrality: Centralidad de grado es una métrica que mide la im-
portancia de un vértice en base a la cantidad de aristas que lo unen a
otros vértices. Los vértices con mas conexiones tienden a tener un mayor
degree centrality. Para un grafo no dirigido se define como Cp(i) = k;,
donde k; es el grado del vértice i. La definicion de esta métrica se extiende

para grafos dirigidos con las definiciones de grado saliente y entrante.

Betweenness Centrality: Centralidad de intermediacién es una métrica
que mide la importancia de un vértice en términos de cuantas veces actua
como puente a lo largo de geodésicas o caminos mas cortos entre otros
vértices. Los vértices que se encuentran en muchas geodésicas tiene un alto
betweenness centrality. Esta métrica se define como la suma de la fraccion

de todos los pares de caminos mas cortos que pasan por un vértice i

N o)
0= (=2 2, aim) 0

donde o(j,m) es el niimero de caminos més cortos que unen a los vértices
Jjym,y o(j,ml|i) es el nimero de caminos mas cortos que pasan por el
vértice ¢ y que unen a los vértices j y m. Si j = m, o(j,m) = 1, y si

i = {j, m} entonces o(j, m|i) = 0. El término que antecede a la sumatoria
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es el factor que normaliza a la métrica, donde x = 2 si el grafo es no

dirigido y x = 1 si es dirigido.

c¢) Closeness Centrality: Centralidad de cercania es una métrica que mide la
distancia promedio desde un vértice dado hacia todos los demas vértices
siguiendo las geodésicas. Mientras mayor sea la distancia entre dos vérti-
ces, menor serd la cercania entre estos. Por tanto, la cercania se define
como el inverso multiplicativo de la lejania entre dos vértices. Para grafos

dirigidos y no dirigidos, se define como

N -1

Coll) =~ a7

(4.8)

donde d(i, j) es la distancia geodésica entre los vértices i y j, y N — 1 son
todas las posibles conexiones que puede tener el vértice ¢ y que sirve para

normalizar la métrica.

Estas métricas topologicas pueden ser utiles en diversas aplicaciones, como el anélisis

de redes sociales [68] y la modelizacién de sistemas complejos.

4.2. Redes complejas

Una red compleja es un grafo, cuyo nimero de vértices y aristas es suficientemente
grande para que las propiedades topoldgicas locales den origen a propiedades glo-
bales emergentes. Su comportamiento se rige por ciertas leyes que siguen modelos
estocéasticos o deterministas, resultando en un gran desafio predecir sus propiedades
en el tiempo [69]. Algunos ejemplos de sistemas fisicos que pueden ser representados
a través de una red compleja son las redes tecnoldgicas como el internet, una red

fisica donde los computadores son los vértices y las aristas son los cables de cone-
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Figura 4.2: Representacion grafica de métricas topoldgicas. Los atomos son colorea-
dos en relacién al valor de cada métrica. El grafo del club de karate de Zachary [67]
es usado como ejemplo.

xién, fibra optica, etc., redes de informacién como el World Wide Web donde los
paginas de internet son los vértices y los links las aristas, redes de citas en publi-
caciones cientificas, redes bioldgicas, redes tréficas y muchas otras que pueden ser
caracterizadas por un elemento en comin, la complejidad.

Como se ha revisado en la Seccién (4.1.2), existen varias métricas que permiten
caracterizar a un grafo, entre las cuales destacamos el grado, coeficiente de clustering
y centralidad. Estas métricas describen la naturaleza y topologia de los grafos, donde
podemos responder preguntas como, ;cuél es el mecanismo de formacién de una red?,
icomo se agrupan los vértices?, ;jcuan robusta o vulnerable es la red si eliminamos
algin vértice o arista?, etc. Estas preguntas pueden ser respondidas usando teoria de

grafos para asi obtener alguna conclusién o una propiedad fisica del sistema complejo.
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Con el objetivo de entender la dinamica y el comportamiento de los sistemas com-
plejos en la naturaleza, se han desarrollado diferentes modelos de construccién y/o
crecimiento de redes para ver con cudl se asemejan. Una de las formas de compa-
rar una red compleja real con un grafo construido bajo un determinado modelo de
crecimiento es comparando sus distribuciones de grado. A continuacion se presentan
los modelos de Erdos-Rényi y Barabdsi-Albert, los dos modelos mas conocidos en el

contexto de redes complejas [69].

4.2.1. Redes aleatorias: Modelo de Erdos-Rényi

El modelo de Erdos-Rényi es un modelo para generar grafos simples aleatorios, in-
troducido por los matematicos Paul Erdos y Alfréd Rényi [70]. Como su nombre lo
dice, es un modelo que construye un grafo de forma aleatoria, dado un nimero de
vértices, un nimero de aristas y/o un parametro p que representa la probabilidad
de que dos vértices estén conectados. En base a esta premisa, el modelo propone 2

protocolos para la construccién de grafos aleatorios

1) En el primer protocolo se inicia con N vértices y m aristas, donde m < W

Estas aristas son escogidas aleatoriamente entre el total de todas las aristas que
acepta el grafo. De este procedimiento se obtiene un grafo G(N,m). Dado que
m < W, existe un nimero C’]T(;(N_l) /o maneras de crear un grafo con N
vértices y m aristas, existiendo un espacio de configuraciones donde cada grafo

G(N,m) es equiprobable de construir.

2) En el segundo protocolo se inicia con N vértices y una probabilidad p que tienen
los vértices de estar unidos por una arista. La probabilidad puede tomar los
valores 0 < p < 1, siendo el caso extremo p = 1 el en que el grafo acepta todas

N(N—1)
2

las aristas posibles, que son en total m = . De este procedimiento se
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obtiene un grafo G(N,p) donde ahora el nimero de aristas m es una variable
aleatoria, lo cual implica que la probabilidad de construir un grafo con N
vértices y m aristas sigue una distribuciéon binomial

N(N-1) —m

P(m) = Czyvn(Nq)/zpm(l —-p) ?

/I YY)
/Al\,‘ “L/ //Ak\\‘mr 7
gy Ny
NS X X
VAT NN
PN

)

(TN T
G

Figura 4.3: Erdos-Rényi para distintos valores de p.

Ahora, la pregunta que surge es, jcual es la probabilidad de hallar un vértice con
grado k7 Primero, sabemos que un vértice acepta un maximo de N — 1 conexiones.
Sabemos que la probabilidad de que un vértice este conectado con 1 vértice y no con

N

el resto serfa p(1 — p) ~2_ para que este conectado con 2 vértices y no con el resto

N=3 v asi para que este conectado con k vértices y no con el resto

serfa p?(1 — p)
serfa p*(1 — p)V~17*. Dado que esta probabilidad solo considera una determinada
configuracion de aristas, es necesario considerar todas las posibilidades de cémo
combinar k conexiones entre el total de N — 1 posibles. Todas estas configuraciones
las considera el factor C%_,, obteniendo asf la distribucién binomial para determinar

la probabilidad de hallar un vértice con un grado k para una red de N vértices

construida de manera aleatoria
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(N —1)!
KN —1— k)

P(k)=Cr_p*(1—p)N k= (1= p)" (4.9)

Si tomamos el limite N — oo en la ecuacién (4.9), k se puede considerar como una
variable continua y la nueva distribucién de grado es la distribucion de Poisson

e\ e PN(pN)E  em I (k)k

Ph) === ! R

(4.10)

donde A\ es grado promedio de grafo G(N,p). Para revisar los detalles sobre la de-

duccién de (4.10), ver el Apéndice (B.2)

4.2.2. Redes libres de escala: Modelo de Barabasi-Albert

El modelo de Barabési-Albert es un algoritmo que generar redes aleatorias libres
de escala. Este modelo emplea dos ingredientes para la formacion de estas redes:
el crecimiento y la conexién preferencial (preferential attachment). La caracteristica
mas destacable de estas redes es que poseen una distribucion de grado tipo ley de
potencia, distribuciones que han sido fuente de estudio dado que muestran similitud
estadistica con muchas redes del mundo real. Una de ellas es la red de conexiones
de sitios de internet, red en particular donde Barabési y Albert desarrollaron y
popularizaron su modelo [71].

El primer acercamiento a las redes libres de escala, se le atribuye al estudio de la red
de citas en trabajos cientificos, desarrollado en 1965 por Derek de Solla Price [72]. En
este estudio se demostré que el nimero de enlaces entre trabajos cientificos (citas)
sigue una heavy-tailed distribution, una distribucion de Pareto o una ley de potencia,
siendo asi una red libre de escala. Posteriormente, Price propuso un mecanismo para
explicar la ocurrencia de leyes de potencia en la red de citas, la cual llamé cumulative

advantage [73], la cual hoy en dia es mds conocida como preferential attachment.
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No fue hasta 1999 cuando Albert-Laszl6 Barabasi desarrollé sus primeros estudios
sobre la topologia de la red de internet del World Wide Web, hallando vértices
altamente conectados (los cuales llamé hubs) y determinando que dicha red presenta
una distribucion en el nimero de links tipo ley de potencia. Barabdsi acuné a este
tipo de redes como redes libres de escala [71, 74].

Matematicamente, decimos que una ley de potencia es una distribucién con heavy-
tail. Este tipo de distribucién se suele expresar como P(k) ~ k7, donde 7 es un
parametro cuyo valor esta en el rango 2 < v < 3 para redes de sistemas reales, y con
la propiedad de no tener una escala caracteristica.

Respecto al modelo de Barabasi-Albert, comenzamos la construccién de la red con
N vértices iniciales en t = 0, los cuales estan conectados aleatoriamente bajo la
condicién de que todos tengan una conexién (k= 1). En t = 1 se procede a agregar
un vértice con m aristas (m < N). La probabilidad de que este nuevo vértice se
conecte con otros m vértices, dependera exclusivamente de la cantidad de conexiones
que tengan los vértices ya existentes. Esto quiere decir que aquellos vértices con un
grado mayor, tienen més probabilidad de recibir una nueva conexion del nuevo vértice

que ingresa a la red. En términos matematicos, esta probabilidad se expresa como

N(t) —1
p(k; t) = (an(t)) ki(t), (4.11)

donde k;(t) es el grado del vértice i en el tiempo ¢. Esta proporcién directa entre el
grado y la probabilidad de conexién es lo que llamamos como preferential attachment,
a diferencia del modelo de Erdos-Rényi, donde la probabilidad de conexion p es un
valor constante. Este tipo de crecimiento preferencial le otorga a la red libertad de
escala por medio de una ley de potencia para la distribucion de grado.

Se ha postulado un protocolo de conexién més general llamado non-linear preferential

attachment, el cual propone que la probabilidad de conexién para nuevos vértices es
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N(t) 1

p(k; t) = (Zk“ ) kS (1), (4.12)
donde « es una constante positiva. Krapivsky et al. [75] propusieron esta probabilidad
de enlace no lineal para ver si es posible generalizar los valores para el exponente de la
ley de potencia resultante del modelo de Barabasi-Albert. Los autores demostraron
que la naturaleza libre de escala de la red es destruida cuando la conexién preferencial
obedece una regla no lineal. Analizando casos interesantes, si 0 < a < 1, el protocolo
es referido como sub-lineal y la distribuciéon de grado para la red resultante tiende

6 .
*. Por otro lado, si

a una stretched exponencial distribution de la forma fz(z) = e~
a > 1, el protocolo es referido como super-lineal, y la libertad de escala es destruida.
Aun asi, no deja de ser un tratamiento interesante para la construccion de redes bajo

diferentes protocolos de conexién.

N = 50 N = 80 N = 100 N = 150 9

Figura 4.4: Redes libre de escala construidas con el modelo de Barabasi-Albert,
utilizando distintas cantidades de vértices N.

El modelo de preferential attachment propuesto por Barabasi y Albert es una des-
cripcién matematica sencilla pero poderosa para explicar la formacion de redes com-
plejas, y se ha probado que es capaz de generar redes con caracteristicas similares a
las que se encuentran en la mayoria de las redes reales con exponentes vy ~ 3 [69, 74].

En el Apéndice (B.3) se muestra un breve desarrollo tedrico de este modelo.
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Capitulo 5

Deformacion del vidrio metalico
CuZr: Analisis estadistico de
eventos atomicos y descriptores
fisicos

Describir y comprender la complejidad de un sistema fisico atin es un desafio. En
particular, comprender los fenémenos que ocurren a nivel microscépico en mate-
riales, es un tema muy interesante que ha permitido avances en la ingenieria y el
desarrollo de nuevas tecnologias. Sin embargo, no todos los problemas han podido
ser resueltos, debido principalmente a la falta de un marco tedrico conceptual. Por
ejemplo, la deformacion plastica en MG es un tema de ardua investigacion donde ain
se busca entender la fractura fragil, predecir el desarrollo y nacimiento de bandas
de corte, la mejora de su ductilidad y potenciar sus propiedades mecanicas. Simula-
ciones computacionales, la mecanica estadistica y resultados experimentales aiin no
han sido suficientes para dar respuesta a las inquietudes surgidas por los MG.

Motivados por lo anterior y previo a la presentacion de nuestra metodologia basada
en redes complejas, desarrollamos un estudio estadistico de descriptores fisicos para

caracterizar los estados mecanicos y la deformacién macroscépica sobre un MG. En
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particular, trabajamos con la aleacién CuZr para todas las simulaciones. Una de las
propiedades mas importantes de esta aleacion es que tiene una alta capacidad para
vitrificarse o un alto GFA (Glass Forming Ability), lo cual lo hace una de las familias
de MG més estudiadas [76], siendo esta una de las razones de su uso en esta tesis.

En este capitulo realizamos un analisis estadistico de eventos atémicos que definimos
como elongaciones. El objetivo es caracterizar los defectos estructurales producto de
la deformacion mediante funciones de densidad de probabilidad de estos eventos y de-
terminar la estadistica que obedecen. Ademas, realizamos un analisis de descriptores
fisicos para identificar los distintos regimenes de deformacion. Esto tltimo lo hemos
implementado para el desarrollo de nuestro modelo de red compleja que presentamos

en el Capitulo (6).

5.1. Introduccion

El comportamiento mecanico y la deformacion plastica en BMG, atn es un tema
que mantiene muy intrigado a cientificos e ingenieros. Es bien sabido que cuando
una carga es aplicada a una muestra de MG, después de que el limite elastico es al-
canzado, inmediatamente sufre falla catastrofica. Asi, en contraste con su contraparte
cristalina, donde las dislocaciones son las que dominan y desarrollan la plasticidad,
en MG no existen debido a la ausencia de bordes de grano, ocasionando que sean
materiales con alta resistencia mecanica pero fragiles [7, 77]. Hasta el momento, no
existe una teoria que explique la fisica detras de estos hechos. Se ha planteado la
hipétesis de que este comportamiento puede explicarse mediante la localizacion de
heterogeneidades estructurales y dinamicas denominadas zonas de transformacién
de corte (shear transformation zones, STZ), donde unos pocos dtomos (= 8-20) se

reorganizan para adaptarse a la deformacién aplicada [36, 78]. Estas STZ se distri-
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buyen inicialmente de forma aleatoria a lo largo de la muestra, pero gradualmente
comienzan a correlacionarse tanto espacial como temporalmente, fusionandose para
dar lugar a las bandas de corte (shear bands, SB) [79]. La localizacién o formacién de
una SB dominante da como resultado una falla catastréfica, y se cree que la dindmica
de este mecanismo es clave para comprender el comportamiento mecanico de los MG
[80]. De hecho, varios trabajos experimentales y teéricos se han dedicado al problema
de evitar la localizacién de SB para generar una deformacion plastica homogénea en
el material, mejorar sus propiedades mecénicas y evitar la fractura [44, 81].

En esta investigacion realizamos un estudio microscopico de la deformacién plastica
de un MG mediante simulaciones computacionales. Utilizando simulaciones clasicas
de dindmica molecular (molecular dynamics, MD), aplicamos una deformacién de ci-
zalle al MG CusoZrsg [44, 87]. Motivados por el trabajo Statistical similarity between
the compression of a porous material and earthquakes [82], propusimos una definicién
en base a desplazamientos atémicos para estudiar los defectos estructurales producto
del cizalle. Lo que hacen en [82] es estudiar la similitud estadistica entre la defor-
macién de un material heterogéneo y terremotos. El primer objetivo era encontrar
una distribucién de eventos ocurridos en el material durante la deformacion, para
relacionarlos con eventos sismicos mediante la conocida ley de Gutenberg-Richter.
Experimentalmente, se detectaron emisiones actisticas en el material cuando era de-
formado, sucesos denotados como eventos acusticos, los cuales fueron monitoreados
para estudiar su frecuencia de aparicién en términos de su intensidad. Se demostré
que tales eventos actsticos siguen una distribucion de ley de potencia, similar a la
ley de Gutemberg-Richter para terremotos con exponente caracteristico.

Siguiendo la idea de los trabajos [82-84], en nuestra investigacion desarrollamos un
analisis estadistico de eventos atémicos que definimos como elongaciones (desplaza-

mientos atémicos). Monitoreamos estas elongaciones en el tiempo y construimos sus
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densidades de probabilidad para estudiar la forma funcional de sus colas. Con esto
buscamos entender, desde un punto de vista estadistico, cémo opera la plasticidad y
las heterogeneidades estructurales en MG mientras son deformados.

Ademas, realizamos un estudio estadistico de descriptores fisicos relevantes en este
problema. Los descriptores considerados fueron el esfuerzo de corte, la deformacién
de corte, la deformacion volumétrica y el desplazamiento no afin. Hemos construido
sus densidades de probabilidad y hemos calculado propiedades estadisticas, rela-
cionandolas con los diferentes estados mecanicos que adopta el sistema, asi como la
determinacion de los diferentes fenomenos fisicos involucrados durante este proceso
de deformacién. Este estudio es el inicio al desarrollo de nuestra metodologia de red
compleja en vidrios metalicos.

Este Capitulo lo organizamos de la siguiente manera: En la Seccién (5.2) describimos
los detalles de las simulaciones de MD, el proceso de deformacion y los observables
fisicos obtenidos. En la Seccién (5.3) desarrollamos nuestro estudio sobre los eventos
de elongacion. En la Seccion (5.4) presentamos el andlisis estadistico de descriptores
fisicos. Calculamos las distribuciones espaciales y la densidad de probabilidad de
estos descriptores, asi como sus momentos, curvas de Lorenz y coeficiente de Gini.

Finalmente, en la Seccién (5.5) ilustramos las conclusiones del estudio.

5.2. Preparaciéon de la muestra, deformacién de

corte y calculo de propiedades

Ahora que ya hemos introducido el problema y los antecedentes que motivan esta
investigacion, iniciamos esta secciéon explicando cada uno de los pasos acerca de la
preparacién de la muestra y los resultados que registran las simulaciones de MD.

Para estudiar los fenémenos microscépicos involucrados en la deformacién plastica
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de un MG, hemos aplicado una deformacion de corte o de cizalle (shear deformation,
SD) bajo conservacién de volumen. Dado que estamos trabajando con un MG en
base a cobre y zirconio, hemos utilizado una interaccién atéomica para el sistema
que obedece el embedded atom model (EAM), desarrollado por Cheng et al. [85].
Para llevar a cabo las simulaciones, los calculos de trayectorias y propiedades son
desarrollados por el software LAMMPS [55]. Esta herramienta computacional nos
ha ayudado con toda esta tarea y su uso ha sido fundamental para la representacién
fisica del sistema.

A continuacién presentamos cada uno de los pasos implementados para la prepara-
cion del MG a simular. Iniciamos con un sistema de 145.200 atomos de Cu con es-
tructura cristalina FCC, donde el 50 % de estos dtomos son reemplazados por dtomos
de Zr en posiciones aleatorias. Luego, el sistema es calentado desde una temperatura
inicial de 300 K a 2.200 K durante 2 ns (con un paso de integraciéon de At =1 fs)
en el ensamble NPT, manteniendo la presién constante a 0 GPa, obteniendo asi un
metal fundido. El siguiente paso es enfriar la muestra lo suficientemente rapido para
evitar la cristalizacion y el sistema se vitrifique. Para ello, reducimos la temperatura
en 10 K seguido del procedimiento propuesto por Wang et al. [86]. Luego, los 145.200
atomos en el vidrio se replican en la direcciéon x e y, seguido por un proceso de re-
lajacién en el conjunto NPT para eliminar problemas causados por la replicacion.
Finalmente, dejamos que la dindmica del sistema evolucione en el ensamble NVE
durante 100 ps con una minimizacién final que asegure que las fuerzas interatomi-
cas sean del orden de 107 eV-A~! y termalizamos la muestra a 10 K mediante el
termostato de Langevin, previo al proceso de deformacion, siguiendo la metodologia
descrita por M. Sepulveda-Macias et al. [87, 88]. La muestra de MG resultante se
presenta en la Figura (5.1). También presentamos las correspondientes funciones de

distribucién radial parciales en la Figura (5.2). Acerca de la RDF, que se ha repor-

45



tado previamente para esta muestra [85, 87], la localizacién del primer y segundo

maximo son senales caracteristicas de un estado amorfo.

Figura 5.1: Visualizacion del sistema vidrio metélico CuggZrsy. Captura de la mues-
tra una vez finalizada su preparacion, incluyendo una pequena region que permite
comprobar el estado amorfo y la ausencia de cristalinidad. Esta figura fue obtenida
a través del software OVITO [58].

El material estd formado por N, = 580.800 atomos que configuran una estructura
amorfa, con un volumen fijo 905 x 452 x 24 Ag, donde la direccién z representa el
espesor del sistema, y es el mas angosto respecto al largo y al ancho, para poder
facilitar la visualizacién de las SB cuando se desarrolle la SD en la direccién xy.

Una vez terminada la preparacion del MG, iniciamos el desarrollo de la SD con una
tasa de deformacién constante 4 = 5 x 108 s7!, hasta una deformacién méaxima de
v = 0,20. En la Figura (5.3-a) se muestran las curvas S-S obtenidas a partir de cinco
simulaciones independientes bajo diferentes condiciones de termalizacion. El esfuerzo
(04y) se calcula como la suma de la componente o, del tensor de esfuerzo de todos
los 4tomos promediado sobre el volumen de la celda. Cada una de ellas registra dos

regimenes bien definidos: hasta 7 ~ 0,035 el sistema responde eldsticamente bajo
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Figura 5.2: Funciones de distribucién radial (RDF) parciales para la muestra de MG
termalizado aT" = 10 K. Se revisan las correlaciones Zr-Zr, Zr-Cu y Cu-Cu. La forma
de estas curvas indica un buen acuerdo sobre el estado amorfo del sistema.

esfuerzos cortantes. Sin embargo, una vez superado este nivel de deformacién (limite
eldstico), la muestra comienza a presentar deformaciones plédsticas e irreversibles,
alcanzando su punto de carga maxima (stress drop) v ~ 0,09, y més alld de v ~ 0,14
eventualmente ocurre la fractura. La simulacién tiene una duracién completa de 0,4
ns (400.000 pasos de tiempo), cubriendo una deformacién méxima de v = 0,20 (en
el Apéndice (C.1) hemos revisado la curva S-S hasta v = 0,50).

Hemos obtenido cinco curvas S-S diferentes para el régimen plastico. El parametro
que diferencia una simulacién de la otra es el valor que escogemos para la semilla en
la termalizacion. Este proceso depende de dicha semilla inicial que genera la fuerza
aleatoria para los datomos en el modelo tedrico del termostato de Langevin. Cada
simulacion se inicializa con una semilla diferente de forma que a nivel microscopico,
cada dinamica es diferente una de otra, pero a nivel macroscépico, el material exhibe

el mismo estado mecanico una vez que ocurren los eventos plasticos. Por tultimo,
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Figura 5.3: (a) Curvas esfuerzo-deformacién (stress-strain, S-S) obtenidas para cinco
simulaciones calculadas hasta un valor de deformacion de v = 0,20. Estas curvas
registran el régimen elasto-plastico, el punto de méaxima resistencia (stress drop)
cuando se excede el limite eldstico y la zona de fluencia para (o,,) ~ 0,95 GPa.
(b) Visualizacién del sistema CusgZrsy para distintos estados de deformacién hasta
v = 0,20. Los dtomos son coloreados de acuerdo a su deformacién atémica local (von
Mises strain, ™), la cual es un indicador del grado de deformacién que sufren los
atomos. Esta medida fue calculada y representada por el software OVITO [58].

la Figura (5.3-b) ilustra la deformacién atémica local calculada por medio del von

Mises - ohtenido a través del tensor de deformacién y que fue propuesto

Mises strain n
por Shimizu et al. [79]. Como se puede ver, a medida que aumenta la deformacién,
eventos plasticos empiezan a aparecer, generando las STZ (zonas de color cian). Estas
STZ interactiian y coalescen en las zonas de color verde, formando eventualmente las
SB (zonas de color rojo). Una animacién de este proceso de deformacion y formacién
de SB, se puede encontrar en el siguiente Link.

Mientras la simulacion desarrolla la deformacién de cizalle, LAMMPS monitorea
algunas cantidades fisicas que son empleadas para nuestro estudio estadistico de
descriptores y eventos atomicos. El integrador numérico nos entrega por defecto las

posiciones y las velocidades de cada uno de los atomos para cada tiempo. Ademaés,

en relacion a la fisica que estamos desarrollando, monitoreamos el tensor de esfuerzo
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de cada dtomo. En el trabajo de Thompson et al. [89], se presenta una expresion para
el tensor de presiones de un sistema de atomos bajo condiciones de borde periddicas,

la cual viene dada por

PV = <imv ®VZ-—|—W(I'N)>, (5.1)

donde el primer término corresponde a la contribucién de energia cinética y el se-
gundo a la contribucién del virial. La expresién (5.1) para el tensor de presiones
corresponde a la respuesta mecanica del sistema macroscopico. Para calcular el ten-

sor de esfuerzo para cada dtomo, LAMMPS emplea la siguiente definicion
Oagp = —MUVp — Wab7 (52>

donde {a,b} = {z,y, 2z} denotan los indices de las coordenadas cartesianas y el signo
negativo se interpreta como la direccion opuesta de la presiéon como respuesta a la
deformacion. El virial es calculado como

Np Ny

1
Wa = < Z TlaFlb + TQaFQb) 3 2 Z(TlaFlb + TQ“F%)

n=1
Ng

1 N 1
+ 3 > (r Py, + 7o, By, 473, F3,) + 1 > (ru By + 1o, By, + 73, Fy, + 74, Fy,)

n=1 n=1
N;

+ = Z r, Fh, + 1o, B, + 13, Fs, + 14, Fy, ) + Kspace(r;,, F},) Zma -

El virial se descompone en varios términos dependiendo de los tipos de interacciones.
Para més detalles sobre esta expresién, se recomienda revisar la seccién stress/atom
del manual de LAMMPS.

Una vez finalizada la preparacién del MG y el desarrollo de la SD, iniciamos el

estudio estadistico de eventos atémicos y descriptores fisicos.
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5.3. Estudio de los defectos estructurales de la de-

formacién plastica via eventos de elongacion

Se entiende por eventos atémicos a cambios que sufre un dtomo o un conjunto de
atomos en relacién a su entorno. Estos eventos podemos identificarlos como desplaza-
mientos, interacciones, deformaciones, vibraciones, difusiones, etc, generando asi un
cambio microscépico en el sistema. Un conjunto de eventos atémicos puede ayudar
a comprender las propiedades y comportamiento de solidos cuando son expuestos a
temperatura, presion, esfuerzo u otras condiciones.

En el trabajo [82] se caracterizaron eventos atémicos como emisiones acisticas ocu-
rridas en un material heterogéneo mientras era deformado. Experimentalmente, una
senal V(t) es monitoreada durante todo el proceso. Un evento de emision acustica
inicia a un tiempo ¢; cuando la senal cruza un umbral fijo de 26 dB, y termina cuando
la sefial permanece bajo el umbral al menos por unos 200 us. La energia asociada con
este evento 7 es calculada como la integral de V*(¢) durante la duracién del evento.
Con esta descripcion, los autores han relacionado un fenémeno microscépico como
los eventos acusticos con liberacién de energia, para posteriormente demostrar que
existe una similitud estadistica entre estos eventos y los sismos tras la obtencion de
una distribuciéon de eventos actsticos tipo ley de potencia con exponente de escala
similar al exponente de la ley de Gutenberg-Richter [90]. En el Apéndice (C.5) in-
cluyo un breve andlisis introductorio sobre la estadistica del esfuerzo atéomico y la

metodologia para estudiar los eventos de elongacion.

5.3.1. Eventos de elongacion

Motivados por los resultados obtenidos en [82], asi como también de [83], estamos

interesados en caracterizar los defectos estructurales generados por la deformacién
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plastica en el MG mediante un analisis estadistico de eventos atéomicos. A partir
del desplazamiento de los a&tomos, hemos definido el concepto de elongacion atomica
como la distancia que se desplaza un atomo cualquiera entre dos instantes conse-
cutivos de la deformacion. Sea ry el vector posicion del atomo ¢ en el tiempo tg, y
1) su vector posicién en el tiempo ts11. Su elongacién viene dada por |rj, — ry| = d.
Los valores que puede tomar la elongacion d varia segun el atomo y el instante de
deformacion. Hemos llamado evento de elongacién, a un cierto conjunto de atomos
que sufren un desplazamiento mayor que un valor minimo d,,s,, similar a como son
detectados los eventos sismicos. Es razonable pensar que debe haber una minima
magnitud para que un evento sismico sea detectado. De esta manera, el valor de la
elongacién adquiere un significado de magnitud.

La definicién de elongacion, sin embargo, necesita una precision adicional. Como la
muestra esta siendo deformada, existe un desplazamiento de los 4&tomos respecto a su
posicion original que se debe exclusivamente al cambio de geometria de la muestra.
Esto no tiene informaciéon interesante, ya que se puede explicar simplemente con
una transformacion afin. Hay mayor informacion en el desplazamiento adicional de
los atomos debido a sus interacciones mutuas, y que se vinculan con el hecho de
que distintos atomos estan sometidos a diversos niveles de stress, tal como hemos
comprobado en la Seccién (5.4).

Por lo tanto, para tener una definicién 1util de evento de elongacion, que contenga
informacion nueva a la simple deformacién por un efecto geométrico solidario en toda
la muestra, debemos considerar la diferencia entre el desplazamiento de un dtomo, y
el que tendria debido a la transformacion afin asociada al grado de deformacion de
la muestra en un momento dado.

Notemos que la nocién de esta transformacién afin esta asociada también con la

reversibilidad del movimiento atémico, ya que al aplicar la transformacién inversa,
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podemos hacer que el atomo regrese a su posicion original. Esto deja de suceder
cuando se agregan los desplazamientos debido a las interacciones atémicas.

Si en el tiempo t,, el vector posicion de un atomo £ es ry, y su vector posicion luego de
la transformacion afin es rj, su desplazamiento serfa |r, — r,| = d, que representa el
desplazamiento respecto a su punto de equilibrio. Luego, para todos aquellos dtomos
que satisfacen d.q, < d, son contabilizados como los eventos de elongacién donde el

valor de desplazamiento representa el tamano o la magnitud del evento.

5.3.2. Estadistica de elongaciones bajo transformacion afin

Para construir las funciones de densidad de probabilidad de elongaciones bajo trans-
formacién afin, necesitamos conocer el vector posicion r, de todos los atomos para
cada valor de deformacion v y la tasa de deformacién con la cual es deformado
el sistema, para asi saber cuanto se desplaza cada atomo conforme al cizalle. En
particular, hemos desarrollado la simulacién con una tasa de deformacién constante
4 =5x10% s

Las elongaciones calculadas via transformacién afin resultan ser una descripcion muy
util para eventos atémicos, ya que con una simple comparacion entre posiciones fisicas
(de dindmica molecular) con posiciones geométricas (transformacién afin), es posible
detectar la formacién de defectos, STZ, cambios de densidades, difusiones, etc. Por
ejemplo, en la Figura (5.4) tenemos las distribuciones de elongaciones para todo el
intervalo de deformacién. Vemos que durante el régimen de deformaciones elasticas,
las elongaciones no superan el valor d = 0,5, es decir, los dtomos se mantienen
oscilando en torno a sus puntos de equilibrio, sin embargo, cuando la deformacién
excede el limite elastico v > 0,35, las elongaciones empiezan a tomar valores atin mas
altos como evidencia de la difusion de algunos atomos, y la aparicion de los defectos

estructurales propios de la deformacién plastica de MG.
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Figura 5.4:

Elongaciones d

Funciones de densidad de probabilidad P(d) de eventos de elongacién

calculadas via transformacion afin y para todo el intervalo de deformacion. Las dis-
tribuciones se separan en distintos cuadros, cada uno conteniendo un cierto intervalo
de valores de =, para mostrar con mas claridad la evolucion de estas curvas.

En este tipo de estudio donde se busca caracterizar eventos atomicos, es interesante
entender como son las colas de estas distribuciones. La cola de una distribucion habla
justamente de esos eventos que exhiben mayor magnitud respecto al promedio. Una
manera de estudiar estas colas y determinar su forma funcional es calculando la
representacion log-log y semi-log de las distribuciones.

Tras aplicar el logaritmo a los datos de las distribuciones de la Figura (5.4), obtene-
mos las representaciones log-log y semi-log en las Figuras (5.5) y (5.6) respectivamen-

te. Vemos que estas nuevas curvas alcanzan un maximo global seguido de una doble
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Figura 5.5: Representacién log-log de las distribuciones de elongacién para los dis-
tintos estados de deformacion ~.
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Figura 5.6: Representacion semi-log de las distribuciones de elongacién para los dis-
tintos estados de deformacién ~.
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tendencia lineal con pendientes e interceptos diferentes, donde aquella transicion en-
tre una tendencia lineal y la otra se observa con mas claridad para deformaciones mas
altas. Dicha transicion estd mediada por un valor critico de elongacion que llamamos

d.. A partir de esto, podemos afirmar que € = €(v,d.) y a = (7, d,), con

e(y) sidgd., ai(y) sidgde,
€= y o= (5.3)

e(y) sidzd., as(y) sidgzd.,

donde € y « son las funciones pendiente e intercepto, respectivamente, de las ten-
dencias lineales en funcion de la deformacién ~. El valor critico de elongacion d,. es
el que separa la distribucién en dos regimenes de elongaciones. Cada régimen ¢ esta
caracterizado por los valores (¢;, ;) con i = {1,2}. Denotamos los regimenes 1 y 2
como los regimenes de pequenas y grandes elongaciones, respectivamente.

Ahora que sabemos que existe una tendencia lineal en las distribuciones bajo estas
representaciones, lo que necesitamos conocer es la forma funcional original de estos
datos. Si las colas de las distribuciones en representacion log-log se ajustan mejor
a una relacién lineal que en representacion semi-log, esto quiere decir que dichas
colas tienen una forma funcional tipo ley de potencia, mientras que si se da el caso
contrario, es decir que las colas de las distribuciones en representacién semi-log se
ajustan mejor a una relacién lineal que en representacion log-log, entonces dichas
colas tienen una forma funcional tipo ley exponencial.

Para determinar cudl es la forma funcional de estas colas, procedemos a realizar un
ajuste mediante el método de regresion lineal a los datos de ambas tendencias bajo
representacion log-log y semi-log. Este procedimiento numérico retorna la pendiente
de la curva €, el intercepto «, el error de la pendiente o, y el error del intercepto o,
cada término en funcién de la deformacion . Para mas informacion sobre el método

de regresién lineal, revisar el Apéndice (C.2).
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En el Apéndice (C.3) mostramos algunas distribuciones en su representacion log-log
y semi-log junto a las ecuaciones de la recta que indican la tendencia lineal de los
datos para el régimen de pequenas y grandes elongaciones.

Basado en el trabajo de Guiller et al. [91], una estrategia para evaluar cuél ha sido el
mejor ajuste realizado sobre las colas de las distribuciones es mediante el calculo del
error relativo de algin parametro que ajuste a dicha curva. En este caso, al tratarse
de un ajuste lineal, el parametro principal es la pendiente de la recta, por tanto,
evaluamos su error relativo como 6. = o./e. En la Figura (5.7), hemos calculado este
error para el ajuste sobre la primera y segunda tendencia lineal que describen los

datos y cada distribucion en su representacion log-log y semi-log.

5 Error relativo pendiente - Pequefias elongaciones Error relativo pendiente - Grandes elongaciones

T T
— Loglog 0.81 i — Loglog
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Figura 5.7: Error relativo de la pendiente de las tendencia lineales para la estadistica
de pequenas y grandes elongaciones como funcién de la deformacién. La linea negra
segmentada indica el cruce entre las curvas de error obtenidas sobre las distribuciones
log-log y semi-log.

En cada una de las figuras, se observa que existe un valor de deformacion donde se
cruzan los errores relativos del ajuste sobre las distribuciones. Este cruce representa
una transicion en la forma funcional de las colas de las distribuciones de elongaciones.

Por ejemplo, para el error relativo sobre el ajuste de la distribuciéon de pequenas elon-

gaciones (primera tendencia lineal), la estadistica de estas elongaciones es controlada
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por una ley de potencia hasta un valor de deformacién v ~ 0,096, transitando a una
ley exponencial. Esto ocurre asi ya que el menor error relativo hasta v < 0,096 se da
sobre el ajuste de las distribuciones en representacién log-log, y cuando v > 0,096,
el menor error relativo se da para el ajuste sobre las distribuciones en representacién
semi-log. Para las distribuciones de grandes elongaciones (segunda tendencia lineal),
se repite el mismo resultado anterior, pero ahora la transicion de ley de potencia a
ley exponencial ocurre aproximadamente para v ~ 0,065. En base a esto, podemos

plantear la siguiente expresion para la distribucion de eventos de elongacion

(

CLde) = e (Mga) i d S de() vy £ 0,096
Cvleel('y)d = ef1Md+a1(v) i g < d.(7) vy v £ 0,096

Cyd2) = e2Md20)  sidZd.(y) y v < 0,065

02652(7)11 — 662(’Y)d+a2(’7) sid= dc("y) y 7y 2 0,065
\ ~ ~

Para todo el intervalo de elongaciones y deformaciones, hemos determinado una
expresion analitica para la distribucién de elongaciones P(d, ), la cual depende del
estado de deformacion sobre el sistema + y de un valor de elongaciéon critico d. que
separa los regimenes de pequenas y grandes elongaciones. La descripcion de este tipo
de eventos atémicos es una forma alternativa de caracterizar la deformacién plastica
del MG. Vemos que para deformaciones elasticas, la estadistica de elongaciones sigue
una ley de potencia con un exponente de escala caracteristico. Hay muchos eventos
de elongacién de baja magnitud y pocos de alta magnitud. Sin embargo, cuando se
estan desarrollando los fenémenos plasticos (v ~ 0,065), la estadistica de grandes
elongaciones se hace presente bajo una ley exponencial al igual que la estadistica de

pequenas elongaciones precisamente cuando se localiza la SB (y ~ 0,096).
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Figura 5.8: Valor de la pendiente € y el intercepto o de las tendencias lineales para
la estadistica de pequenas y grandes elongaciones como funcion de la deformacién.

En la Figura (5.8) mostramos como cambian las pendientes ¢; y los interceptos a; a
medida que aumenta la deformacion . Vemos que, para las pendientes e interceptos
calculadas sobre el régimen de pequenas y grandes elongaciones, se evidencia un
cruce en los pardametros. Este cruce esta relacionado precisamente con el estado de
deformacion v cuando la distribucion de elongaciones transita de una forma funcional
tipo ley de potencia a una ley exponencial. En resumen, los valores de los exponentes
aumentan en el intervalo —5 < (€, €3) < 0 como funcién de la deformacién.

Para finalizar el estudio de la distribucién de elongaciones, necesitamos determinar

el valor de la elongacién critica para todo 7. En la representacién log-log, log(d..)
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nos indica el punto aproximado donde ocurre la transicién de la tendencia lineal de
pequenas elongaciones (€1, aq) a la tendencia lineal de grandes elongaciones (ez, as),
y en la representacion semi-log es similar, solo que aca el que marca dicha transicion
es d.. Conocer este parametro para cada valor de deformacién v nos permite, en
definitiva, determinar la forma funcional de la distribucién de eventos de elongacién
(5.4). Para mas informacién sobre cémo determinar d., revisar el Apéndice (C.4).

Como ya conocemos los valores (¢;, «;), calculamos d, para todo 7:

Elongacién critica
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15.0
12.51
= 10.01
e
7.51
5.01

2.51

0.0 T T - - - -
0.000 0.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175 0.200
Y

Figura 5.9: Elongacion critica d. que divide los dos regimenes de elongaciones, como
funcién de la deformacién.

Ahora que hemos determinado el valor de la elongacion que separa el régimen de pe-
quenas y grandes elongaciones, la expresién (5.4) para la distribucién de elongaciones
estd completa. Desde un punto de vista fisico, el estudio estadistico de este tipo de
eventos atomicos basado en elongaciones, nos ha ayudado a mejorar el entendimiento
de los fenémenos plasticos que ocurren en un MG cuando es deformado. Sabemos que
las STZ, como unidad fundamental de la deformacion plastica en sélidos amorfos,
son defectos estructurales que se rigen por alguna dindmica para finalmente formar
lo que conocemos como SB antes de que se genere el fallo del material, siendo las

elongaciones un muy buen descriptor para caracterizarlos.
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En relacion a los resultados de las Figuras (5.7) y (5.8), en el régimen de deforma-
ciones elasticas e inicio de los eventos plasticos, las pequenas y grandes elongaciones
obedecen una estadistica tipo ley de potencia con exponente de escala no universal,
con fluctuaciones entre —6 y —4, caracterizandose como fenémeno libre de escala.
Sin embargo, cuando las STZ se activan e interactian para formar las SB, generando
una alta deformacién atémica local, la estadistica de este fenémeno responde bajo
otra regla funcional, siendo una ley exponencial la que domina con un exponente

relativamente constante.

5.4. Analisis estadistico de descriptores fisicos

Ahora que hemos finalizado el estudio sobre eventos de elongacién, iniciamos el
analisis estadistico de descriptores fisicos. Con este estudio buscamos dar una carac-
terizacion macroscépica a la deformacion elasto-plastica, que nos ayude a describir
las heterogeneidades estructurales, evidenciar el fallo y describir las propiedades del
MG. Algunos descriptores que revisamos son: el Shear Stress, el Shear Strain, el
Volumetric Strain y el Non-Affine Displacement. Los descriptores que presentamos
en este andlisis, son cantidades fisicas que se utilizan con frecuencia en estudios de
deformacién sobre cristales y materiales amorfos [92].

Mises o5 yna cantidad con unidades de

El Shear Stress o esfuerzo de von Mises o
presién que calculamos para cada atomo ¢ usando su tensor de esfuerzo mediante la

expresion

(02w — Uyy)2 + (Ope — 0.2)7 + (Uyy - Uzz)2'

6

oplises = \/Jiy +o2, +or + (5.5)

Mises

El Shear Strain o deformacion de von Mises n es una cantidad adimensional

que calculamos para cada dtomo ¢ usando su tensor de deformacién mediante una
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expresion equivalente al Shear Stress

(Nea — nyy)2 + (New — M22)% + (77yy — N22)?
5 .

mp e = \/ N2y + M2, +mo, + (5.6)

El Volumetric Strain o deformacién volumétrica nV° es una cantidad adimensional
que calculamos para cada atomo ¢ usando las componentes diagonales del tensor de

deformacion mediante la expresién

1
M = 5 (e Ty + 12 (5.7)

Por tltimo, el Non-Affine Displacement o desplazamiento no afin 2?2 es una cantidad
adimensional que corresponde al minimo error cuadratico cuando se intenta determi-
nar la mejor transformacién tensorial J, que mapea de una configuracion inicial no
deformada {d}}, a una configuracién deformada {d;¢}. Este descriptor se expresa

COo1mo

72 = njl;n{ 3 1d%d, - dﬂ|2}. (5.8)

JjeNY
Para més informacién, revisar la Seccién (3.2.3).
Los mapas de la Figura (5.10) muestran la distribucién espacial de cada descriptor
como funciéon de la deformacién. Estos resultados indican un buen acuerdo con los
fendomenos relacionados con el fallo y fractura. Por ejemplo, la distribucion espacial
del pMises pVol v o] 2? muestran que el desarrollo de la fractura se inicia a través de
la aparicién de las STZ y SB cuando se alcanza el 10 % y el 15 % de deformacién. Sin

embargo, la distribucién espacial de oMises

se distribuye homogéneamente por toda
la celda independiente de si las deformaciones son elasticas o plasticas. Revisamos
la distribucién de valores (funcién densidad de probabilidad) de cada descriptor,

algunas de sus propiedades y métricas tales como el coeficiente de Gini.
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Figura 5.10: Distribucién espacial de los descriptores: Shear Stress (o), Shear
Strain (™M) Volumetric Strain (n¥°') y el Non-Affine Displacement (2?). Para
los estados de deformacién v = {0,05,0,10,0,15,0,20}, cada uno de los 4tomos son
coloreados en funcion del valor de su descriptor. La barra de color indica el ran-
go de valores que toma cada uno de los descriptores en donde se halla la mayor
concentracion.

La distribucién espacial de estos descriptores es presentada en la Figura (5.10), la
cual nos muestra que son buenos candidatos para el estudio de la deformacion. Si

Mises 1o sefiala la formacién de SB, pensamos que esta puede

bien, la distribucion de o
aportar otro tipo de informacion sobre el sistema. También tenemos la distribucién
numérica via densidad de probabilidad que es presentada en la Figura (5.11), la cual

nos muestra como se distribuyen los valores entre cada atomo de la celda y para

cada valor de deformacion. Para el descriptor Shear Stress, vemos que sus valores
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Figura 5.11: Funciones densidad de probabilidad (distribucién de valores) de (a)
Shear Stress o™ (b) Shear Strain n™s* (c) Volumetric Strain n¥°' y (d) Non-
Affine Displacement 9, para diferentes estados de deformacién ~y. Las curvas de las
figuras internas en (b), (c¢) y (d) son un zoom de las mismas distribuciones respectivas.
En el Apéndice (C.6) se presenta un pequeno andlisis sobre el bin, y de cémo fue
seleccionado para la construccién de estas curvas.

siguen aproximadamente una distribucién gaussiana, independiente del régimen de
deformaciones, a diferencia de los otros, lo cual se correlaciona con la distribucién
homogénea vista en la Figura (5.10). Para las distribuciones de Shear Strain se exhi-
be una dependencia del estado de deformacion, donde para deformaciones elasticas,
0 < pMises < 0,1, y para deformaciones plésticas, 0 < n™ < 1. En este caso, aumen-

ta la desviacién estandar de los datos asi como el promedio (™). Por otro lado,
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las distribuciones de Volumetric Strain muestran una tendencia gaussiana para todo
valor de v bajo la salvedad que a medida que aumenta la deformacion, la desviacion
estandar de los datos aumenta conservando el promedio (n¥°') en torno a 0, lo cual
tiene sentido fisico ya que el sistema preserva su volumen ante la deformacion de
cizalle que estamos desarrollando. Por ultimo, las distribuciones de Non-Affine Dis-
placement exhiben colas cada vez mas largas a medida que aumenta la deformacién.
Este tipo de distribuciones resultan interesantes de estudiar ya que aparentemente
tienen la forma de una ley de potencia. Decenas de sistemas fisicos, como terremo-
tos [16], llamaradas solares [17, 93], incluyendo deformacién de materiales [82], han
reportado leyes de potencia en alguna medida.

La representacién visual de estas funciones de densidad solo nos da una idea de
cuan frecuente es encontrar un atomo con un determinado valor del descriptor. Para
tener una caracterizacion mas cuantitativa de estas distribuciones, procedemos a
calcular la serie temporal de los momentos. Desde un punto de vista estadistico, una
distribucién proporciona informacién probabilistica de una variable aleatoria. Una
manera caracterizar el espacio muestral es calculando propiedades como el promedio,
varianza, desviacion estandar, etc. Podemos calcular estas cantidades a través de los
momentos de una distribucién. Para este andlisis, trabajamos con el momento u y el

momento estandarizado i = fi/o, los cuales se definen como

o= (@)= [ atp(ayda, (5.9)
a€la,b]
((a=pr) 1 k
N — - — d 5.10
i = | e ey, (5.10)
donde o = {gMises pMises Vol ' 21 gon los descriptores fisicos y p(a) son las funciones

de densidad de probabilidad de la Figura (5.11). Para el caso del momento estanda-

rizado, se trabaja con el momento central, centrado en el promedio i = ((o — p)),
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y normalizado en la k—ésima potencia de la desviacion estandar o = /((ov — p)?).
Cada una de estas integrales se calcula en el intervalo de valores que toma cada
descriptor. En la Figura (5.12) presentamos los resultados obtenidos para el tercer y
cuarto momento estandarizado de cada uno de los descriptores. Estos resultados son
la serie temporal de la asimetria y la curtosis de las distribuciones. Los momentos
estandarizados de orden 1 y 2 no son calculados ya que son 0 y 1 respectivamente
para todo el proceso de deformacion. Esto pasa porque el momento central de orden
1, al estar centrado en el promedio se cancela, y porque el momento de orden 2, al
ser la varianza, el término o2 lo normaliza exactamente dando 1 para todo 7.

El momento de tercer orden (skewness) fi3 es un valor que cuantifica la asimetria de
una distribucion. En relacion al signo de este resultado se puede sacar conclusiones
sobre la orientacion de dicha asimetria. Los resultados presentados en la Figura (5.12)
muestran que para todas las distribuciones siempre se tiene un skewness positivo
independiente del estado de deformacién v, pero lo que es interesante notar son las
variaciones que exhibe esta propiedad. Por ejemplo para el Shear Stress su skewness
i3 =~ 0,3, es decir, es casi una gaussiana con una leve asimetria hacia la derecha.
Ahora lo relevante aqui es que dicha asimetria muestra cambios en puntos como la
transicién elasto-plastica y fractura del material. Que la distribucion se haga mas
asimétrica hacia la derecha en el régimen plastico y en el proceso de formacion de
SB, fisicamente nos dice que aparecen atomos con un alto esfuerzo producto de
la disipacion de energia elastica, resultado muy interesante estadisticamente. Los
otros descriptores también muestran variaciones interesantes, por ejemplo para el
Shear Strain disminuye en el régimen plastico, para el Volumetric Strain aumenta
drasticamente antes de la fractura y para el Non-Affine Displacement inicia muy
asimétrica y a medida que aumenta la deformacién se atenia la asimetria.

Por otro lado tenemos el momento de cuarto orden (curtosis) fis. Esta medida es-
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Figura 5.12: Momentos estandarizados de tercer y cuarto orden, de las distribuciones

de la Figura (5.11) como funcién de la deformacién y para los descriptores
a = {O.Mises nMises 77Vol 92}
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tadistica cuantifica el grado de inclinacién del maximo y las colas de una distribuciéon
respecto a una distribucién gaussiana. Para nuestros resultados en la Figura (5.12),
la curtosis de cada descriptor es positiva para todo valor de deformacién, indicando
que existen valores atipicos en las colas. Estos valores atipicos no son mas que la
presencia de dtomos altamente stressed y/o deformados. Para el Shear Stress es re-
lativamente constante, demostrando que la diferencia con una gaussiana no se altera,
y para los otros descriptores, indica cambios en relacion al régimen de deformacion.
Esta caracterizacion es otro resultado complementario a nuestra interpretacion fisica
de los fenémenos que ocurren en el material.

Continuando con el calculo de propiedades estadisticas de las densidades de proba-
bilidad, seguimos ahora con el coeficiente de Gini. Esta métrica es una medida de
desigualdad en una distribucién de datos. Normalmente se utiliza para medir la de-
sigualdad en los ingresos (en un pais), pero puede usarse para medir cualquier forma
de distribucién desigual. Este coeficiente es un nimero entre 0 y 1, donde 0 indica
la perfecta igualdad (todos tienen los mismos ingresos) y donde 1 indica la perfecta
desigualdad (una persona tiene todos los ingresos y los demds ninguno). Aunque el
coeficiente de Gini se utiliza sobre todo para medir la desigualdad en los ingresos,
también puede utilizarse para medir la desigualdad en la riqueza. Este uso requiere
que nadie disponga de una riqueza neta negativa.

En nuestro caso, estamos interesados en ver cuan desiguales (numéricamente) son los
datos de cada descriptor en funcién de la deformacién. Para evaluar este coeficiente,
necesitamos calcular lo que se conoce como la curva de Lorenz, que en este contexto
representaria la fraccién del descriptor acumulado (equivalente a la fraccién de rique-
za de una poblacién) en funcién de la fraccién de dtomos acumulados (equivalente
a la fraccién de poblacién). Para revisar algunos detalles sobre como calcular estas

curvas, ver el Apéndice (C.7).
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Figura 5.13: Curvas de Lorenz de cada una de las distribuciones de la Figura (5.11) y
para diferentes estados de deformacion ~. La linea segmentada representa la maxima
igualdad que se puede tener en una distribuciéon de valores. Esto quiere decir, que para
un mismo porcentaje de poblaciéon hay un mismo porcentaje de riqueza distribuido
entre ellos. Todas las curvas bajo la linea segmentada dan cuenta de un grado de
desigualdad que exhibe el sistema.

En economia o en cualquier contexto que se aplique, las curvas de Lorenz son una
representacion visual de cuan desigual es una distribucion de datos. Estas curvas
toman valores tinicamente entre 0 y 1, ya que evaltian la fraccién de la riqueza total
que posee una fraccién de la poblacion completa. Mientras més se aproxime la curva
a una tendencia lineal, la distribucion de los datos es mas igualitaria, ya que para
una determinada fraccion de la poblacion, le toca la misma cantidad de riqueza.
Sin embargo, si la curva toma la forma de una semi-parabola con un minimo en el

cero, indica que existe un grado de desigualdad en los datos en funcién de las carac-
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teristicas de dicha semi-pardbola. Revisando la Figura (5.13), vemos que las curvas
de Lorenz del Shear Stress se aproximan a una recta independiente del régimen de
deformaciones, es decir, los datos se distribuyen casi de forma igualitaria sobre el
sistema. Lo anterior tiene sentido ya que el Shear Stress se distribuye homogénea-
mente segun el mapa de la Figura (5.10). Por otro lado, las curvas de Lorenz del
Shear Strain y el Non-Affine Displacement toman la forma de una semi-parabola
aumentando su convexidad a medida que aumenta la deformacién. A mayor conve-
xidad, mayor es el nivel de desigualdad. Para el caso del Volumetric Strain, al menos
un 40 % de la poblacién de dtomos presenta un valor del descriptor muy diferente a
la media, aumentando considerablemente la desigualdad. A pesar de que la densidad
de probabilidad del Shear Stress y el Volumetric Strain se ven como una gaussiana,
no necesariamente tendran las mismas propiedades.

Ahora que ya tenemos una idea de cuan desigual es la distribucion de cada descriptor
via curvas de Lorenz, procedemos a cuantificar dicha desigualdad mediante el calculo

del coeficiente de Gini, el cual puede ser calculado de dos maneras distintas:

—_

G- _ \1 S (Kt — X)) (Yews + Yo, (5.11)
1

3

=
Il

donde A es el area entre la linea de igualdad perfecta y la curva de Lorenz, y B
es el area bajo la curva de Lorenz. Dado que el area bajo la curva de igualdad
perfecta es 0,5, es claro ver que A + B = 0,5, entonces, una expresion alternativa
para este coeficiente serfa G = 1 — 2B. Por otro lado, tenemos la férmula de Brown,
una expresion que utiliza la proporcion acumulada de la variable poblacion X y la
proporcion acumulada de la variable descriptor Y, para cuantificar este coeficiente.
Para tener un estudio mas completo, se presenta ambos resultados para toda la serie

temporal del coeficiente de Gini de los cuatro descriptores.
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Figura 5.14: Coeficiente de Gini como funcién de la deformacion para cada una de
las distribuciones de la Figura (5.11), calculado mediante las expresiones (5.11). Se
incluye en el inset, el area bajo la curva de Lorenz en funcion de la deformacién. Todas
las curvas muestran un cambio en funcién del estado de deformacion: régimen elastico
(v < 0,035), régimen plastico (0,035 < v < 0,095) y fluencia plastica (0,095 < 7).

En relacién al analisis hecho sobre las curvas de Lorenz y los resultados obtenidos en
la Figura (5.14), vemos que el coeficiente de Gini nos da una mejor precisiéon para
evaluar las desigualdades. Por ejemplo, para el caso del Shear Stress, a pesar de que
sus curvas de Lorenz reflejaban una relativa igualdad en la distribucion de datos, el
coeficiente de Gini muestra cémo se pierde lentamente esa relativa igualdad cuando
se inician las deformaciones plasticas, saturando hasta el proceso de formacién de SB.

A pesar de que el rango de valores que toma este coeficiente para este descriptor es de

G ~ 0,18, es interesante notar que aquella informacién que no es posible ver con todos
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los resultados anteriores. Por otro lado, para los descriptores Shear Strain y Non-
Affine Displacement, su Gini aumenta en funcién de la deformacion, registrandose
variaciones de hasta AG = 0,3 para los datos de Shear Strain y AG = 0,45 para los
datos de Non-Affine Displacement en todo el proceso de deformacién. Esta variacién
positiva indica que los datos para ambos descriptores se distribuyen con menor igual-
dad, lo cual hace ver que existen atomos, o cimulos de a&tomos que tienen valores mas
altos de estos descriptores. Para el Shear Strain, las variaciones de desigualdad im-
portantes se registran durante las deformaciones plasticas (v > 0,05), y cuando la SB
se localiza (v ~ 0,095), a diferencia del Non-Affine Displacement, para el que dichas
variaciones importantes se registran para las deformaciones eldsticas (v < 0,035) y
cuando la banda de corte se localiza. Este resultado, es una forma elegante de veri-
ficar que los distintos estados mecanicos que adopta el sistema bajo un esfuerzo de
corte, presentan multiples propiedades. Por una parte la deformacién atémica local
es relativamente igualitaria en el régimen elastico, hasta cuando empieza el régimen
pléstico, cuando grupos selectos de dtomos (aleatorios aparentemente) se llevan gran
parte de la deformacion atomica local, evidenciandose en la formacién de SB de la
Figura (5.10). Y por otra parte, el Non-Affine Displacement evidencia una creciente
desigualdad de la mano con los fendmenos fisicos subyacentes, mostrando que un
simple resultado de una minimizacién, revela propiedades macroscopicas.

Por 1ltimo y no menos importante, el coeficiente de Gini para el descriptor de Volu-
metric Strain, que muestra interesantes variaciones por analizar. El primer punto a
destacar es que el descriptor se distribuye con bastante desigualdad por los altos valo-
res que toma el Gini. Podemos ver que para el régimen elasto-pléstico (v < 0,095), el
Gini tiende a disminuir, pero una vez la SB se localiza, inicia su aumento, saturando
hasta un valor de G ~ 0,73, momento que podemos interpretar como la fractura del

material. Es interesante ver como la simpleza de una métrica puede registrar estas
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transiciones fenomenoldgicas que ocurren en el material.

Todas las distribuciones que hemos revisado hasta ahora, s6lo son una caracteriza-
cién microscopica de la deformacion, pero ahora gracias al Gini, hemos capturado
informacion sobre los estados mecanicos del material, haciendo que este anélisis es-
tadistico sea muy 1util para cualquier problema fisico que se desee resolver. En el
Apéndice (C.8) se revisan los tensores de esfuerzo, y deformacién, donde se rescatan

algunos resultados interesantes mediante este analisis estadistico.

5.5. Conclusiones

Hemos realizado un estudio microscépico de una deformacién de corte sobre el vidrio
metalico CuZr usando simulaciones computacionales, mediante un analisis estadisti-
co de eventos de elongacion atémica y descriptores fisicos. Hemos construido la curva
esfuerzo-deformacion del vidrio hasta un 20 %, abarcando el régimen de deformacio-
nes eldsticas, plasticas, fallo del material (stress drop) y eventual fractura (zona de

Mises ' hemos visualizado la formacién de

fluencia). A través del von Mises strain 7
defectos estructurales y nacimiento de banda de corte cuando se alcanza un 10 % de
deformacién aproximadamente.

Con el propédsito de describir el comportamiento de los defectos originados en el
material producto de las deformaciones plésticas, realizamos un estudio estadistico de
eventos atomicos. Caracterizamos estos defectos mediante desplazamientos atéomicos
que llamamos elongaciones, los cuales hemos monitoreado durante toda la simulacion.
Hemos construido las funciones densidad de probabilidad de estos eventos para cada
valor de deformacion ~. Para el régimen elastico, estas distribuciones senalan que los

atomos solo vibran respecto a su posicion inicial, mientras que para las distribuciones

calculadas para el régimen plastico, los atomos comienzan a difundir, generando
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defectos, cambios de densidad y las zonas de transformacion de corte.

Estudiando la cola de las distribuciones, hemos determinado que existen dos regime-
nes de elongaciones que predominan. A estas las hemos llamado pequenas y grandes
elongaciones, donde cada una de ellas obedece una estadistica tipo ley de potencia
previo a la localizacién de banda de corte (v ~ 0,096), caracteristico de un sistema
libre de escala. Luego de ese fenémeno, las elongaciones transitan a una estadistica
tipo ley exponencial. Con esto hemos determinado desde un punto estadistico como
se comportan los defectos estructurales originados en un vidrio metalico producto de
la deformacion.

Continuamos el estudio con el andlisis estadistico de los descriptores fisicos a =
{oMises pMises Vol "2 1o cual ha permitido tener un mejor entendimiento de la
fisica del sistema bajo un proceso de deformacion. Las funciones de densidad de pro-
babilidad de estos descriptores se calcularon para comprender mejor la aleatoriedad
del proceso de formacion de las bandas de corte. Uno de los resultados mas notables
es la serie temporal del coeficiente de Gini. Esta medida, junto con las curvas de
Lorenz, muestra cambios considerables precisamente en regimenes donde ocurre un
fenémeno fisico. Por ejemplo, en la transicién elasto-plastica v ~ 0,035, en el régi-
men plastico 0,035 < 7, en la localizacion de banda de corte v ~ 0,095 y la eventual
fractura del material v ~ 0,130. Basicamente, el analisis estadistico microscépico de
los descriptores ha mostrado lo que ocurre a nivel macroscoépico como consecuencia
de la deformacién.

Este Capitulo ha sido una introduccién al desarrollo principal de esta tesis que con-
templa el uso y aplicacion de las técnicas de redes complejas, que se explica en el

proximo Capitulo.
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Capitulo 6

Uso de redes complejas en la
descripcion de las propiedades
mecanicas de vidrios metalicos

Usualmente, para estudiar las propiedades fisicas de los materiales, se utiliza la
mecanica estadistica a través de las simulaciones atémicas. Sin embargo, nuevas
herramientas matematicas se han empezado a utilizar para estudiar la complejidad
y sistemas “discretizables”. Nos referimos a los conceptos de redes y teoria de grafos
[74, 94], que se han aplicado en diferentes campos de la ciencia [17, 95-97|. En fisi-
ca, estas herramientas han demostrado ser ttiles para describir sistemas complejos,
proporcionando una nueva perspectiva para su estudio y revelando caracteristicas
que, de otro modo, serian dificiles de encontrar con métodos tradicionales. Por ejem-
plo, se ha utilizado con éxito en el estudio de terremotos [16, 97, 98]. Mediante una
representacion de red compleja de la evolucién espacio-temporal de los eventos sismi-
cos, ha sido posible mostrar caracteristicas universales de la sismicidad en diferentes
zonas geoldgicas [16], investigar la transicién que implica la ocurrencia de un gran
terremoto [99] y la relacién entre la valor b y acoplamiento en una zona sismica [100].

Se ha seguido un enfoque similar para la construccion de las redes complejas para
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estudiar las erupciones solares [17] y la evolucién de la actividad solar medida por la
apariciéon de manchas solares en la fotosfera solar, a lo largo del ciclo solar 23 [93],
mostrando asi la versatilidad de esta técnica para extraer informacién valiosa sobre
eventos de liberacion de energia en sistemas fisicos.

Como se discutié en el Capitulo (5), también es interesante notar que los experimen-
tos sobre fractura de materiales heterogéneos han reportado que los eventos generados
por deformacién, tienen similitudes estadisticas con eventos sismicos [82, 101]. Esto
sugiere una sorprendente relacion entre la dindmica de terremotos y las propiedades
mecanicas de estos materiales cuando son deformados. En este sentido, parece natu-
ral pensar en la aplicacion de redes y teoria de grafos para estudiar la dindmica de
un MG bajo deformaciones, ya sea tensiones o esfuerzos de corte, donde podemos
monitorear diferentes eventos, como el inicio de las STZ, la ubicacién de las SB,
entre otros fenémenos que emergen en el régimen elasto-plastico. Varios autores han
tratado de aplicar algunas métricas de redes complejas para estudiar la reologia, el
rejuvenecimiento y la estructura local de MG, por ejemplo, calculando el coeficiente
de agrupamiento [102-104]. Dado que la teorfa del vidrio es todavia un campo poco
desarrollado, el andlisis de redes complejas puede proporcionar un punto de vista

diferente y til al estudio de la respuesta mecéanica de sélidos amorfos.

6.1. Introduccion

Mediante la aplicacion de una metodologia basada en redes complejas, buscamos
describir la deformacion elasto-plastica, las heretogeneidades estructurales genera-
das, y el fallo producido en un vidrio metélico sujeto a deformacién de corte. Esta
metodologia consiste en un mapeo de las configuraciones atémicas del sistema a un

grafo, obteniendo asi una representacion abstracta del material, via aristas y vértices
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que interacttian. Para la construccion de estos grafos, hemos propuesto dos métodos
que generan una red creciente de vértices y aristas en funcién de la deformacion.
La evolucién de estos grafos, que es resultado del mapeo de una serie temporal de
configuraciones atémicas, da como resultado una red con propiedades estructurales y
dindmicas complejas. El primer modelo de red compleja que presentamos considera a
los atomos como vértices, mientras que el segundo modelo considera un conjunto de
atomos como vértices del grafo. Este conjunto de atomos pertenecen a una pequena
region de la celda de simulacion que es producto de una particion del sistema.

Uno de los ingredientes principales para la construccion de la red compleja es la
seleccion de un descriptor fisico que usaremos para designar los vértices. La infor-
macién fisica de las redes estara contenida en dichos descriptores. Fue en la Seccién
(5.4) donde realizamos un analisis de algunos descriptores, justamente para seleccio-
nar los mas adecuados a la hora de construir los grafos. Los descriptores que hemos
escogidos son: el Shear Stress, el Shear Strain y el Non-Affine Displacement.
Utilizando las diferentes herramientas de teoria de grafos, calculamos métricas to-
poldgicas sobre las redes resultantes para asi tener una descripcion alternativa sobre
las propiedades macroscopica del sistema. Asi como también, calculamos distribu-
ciones de grado para estudiar la naturaleza de los grafos, caracterizar los eventos
plasticos y describir el proceso de formacion de SB.

Este Capitulo lo organizamos de la siguiente manera: En la Seccién (6.2) presentamos
el primer modelo de red compleja, donde se detalla el procedimiento que mapea una
configuracién atémica a un grafo. En la Seccién (6.2.1) presentamos los parametros
usados para construir las redes complejas y los resultados de las métricas topoldgicas.
Continuamos en la Seccién (6.3) donde realizamos nuevas simulaciones del vidrio
metalico introduciendo nuevos parametros. Luego en la Seccién (6.4) presentamos

nuestro segundo modelo de red compleja que es el mismo al primer modelo pero con
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nuevas caracteristicas. Terminamos con el calculo de métricas topoldgicas y cerramos

la investigacion con nuestras conclusiones.

6.2. El modelo de red compleja

En este estudio estamos interesados en caracterizar los eventos plasticos que se ori-
ginan en un MG sujeto a una deformacion de corte. Hemos trabajado con el mismo
MG del Capitulo (5), vidrio al cual deformamos por cizalle hasta un 20 %. Para maés
informacién sobre las simulaciones, revisar la seccién (5.2).

Mises ' 21 v siguiendo

Seleccionando inicialmente los descriptores fisicos a = {o™M% p
las referencias [93, 99, 100], hemos definido los vértices como los atomos que satisfacen

las siguientes condiciones:

O_é\/[ises < O_Zﬁses 7 (6 1)
,'7(1)\/Iises < 77Zﬁses ’ (6 ) 2)
R < 9, (6.3)

donde {og"ses phlises ) 221 son definidos como los umbrales selectores de vértices. Por
otro lado, los {oplises pMises 52 1 son los valores que toma cada descriptor para el
atomo ¢, monitoreado en el tiempo t; de la simulacion. Es decir, si se satisface
alguna de las desigualdades anteriores, el atomo ¢ en el tiempo t; pasa a ser un
vértice de la red. Construimos tres tipos de redes, cada una en base a uno de los
descriptores. Si estamos trabajando con el Shear Stress, basta que se cumpla (6.1)
para construir los vértices, si trabajamos con el Shear Strain, basta que se cumpla
(6.2) y asi con el otro. Es importante mencionar que la eleccién de estos umbrales

determina la densidad de vértices que tendra cada CN.

Luego de haber clasificado los dtomos como vértices usando algin descriptor, proce-
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demos a establecer las aristas entre ellos. Para este modelo en particular, las aristas
se establecen entre tiempos consecutivos de la simulacion, es decir, que todos los
vértices del tiempo ¢, se conectan por una arista con todos los vértices del tiempo
ts11. Este es un protocolo similar al que se ha utilizado para los magnetogramas so-
lares en [93]. Notemos que esto permite que un dtomo esté conectado con cualquier
otro siempre que se satisfaga (6.1-6.3) en tiempos consecutivos. Sin embargo, aunque
las aristas no implican causalidad, uno podria argumentar que las conexiones entre
atomos son mas significativas si ellos estan mas cerca, dada la localidad de las inter-
acciones que conduce la deformacién. Asi, agregamos una condicién de localidad, la

cual establece que una conexion entre dos vértices solo ocurre si se satisface:

V(@ — 2m)? + (Yo — ym)? + (2 — 2m)? < Ro. (6.4)

Aqui, ro = (z6,Y0,20) Y T = (Tpny Ym, 2m) son los vectores posicion de los vértices
¢, m respectivamente, y Ry es el valor del radio de corte que define la vecindad donde
las conexiones estan permitidas para el vértice £.

Otras reglas que cumplen las conexiones en nuestro modelo y que son consistentes

con trabajos previos [93, 99, 100] son:

1. Los grafos son no dirigidos, es decir, las aristas no tienen direccién de conexion.

2. Vértices en el instante inicial £y no tienen aristas. Las primeras aristas aparecen

al siguiente frame temporal.

3. Supongamos que estamos trabajando con el descriptor Shear Stress. Un vérti-
ce existente en el tiempo t, permanecera en la red a lo largo de la simulacion

aunque en tiempos posteriores no se satisfaga la condicién o}t

ises Mises
< 0y, COn
ts < t,. La tnica consecuencia de esto es que dicho vértice no recibird conexio-

nes en t,. Lo anterior aplica para el resto de descriptores.
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4. Multiaristas y autoconexiones no estan permitidas.

5. La condicién de localidad (6.4) respeta las condiciones de borde periddicas, es
decir, es posible que dos vértices estén conectados aun asi se encuentren en los

extremos opuestos de la celda.

En el modelo que proponemos, cada configuracion atémica del MG es mapeada a
un set de vértices, proporcionando informacion instantdnea sobre el sistema. Luego,
los vértices son conectados a medida que transcurre la simulacion. Cuando esto es
llevado a cabo durante un cierto intervalo de tiempo, se espera que la red resul-
tante contenga informacién relevante sobre los eventos microscopicos via calculo de
métricas topologicas.

Interesados en el estudio de la plasticidad y de eventos microscépicos generados en
el MG, hemos desarrollado una deformacién de cizalle hasta un 20 % con una tasa
de deformacién de 4 = 5 x 10® s71. Esto implica que debemos simular durante 0,4 ns
(400.000 pasos de tiempo). Cada 2 ps (2.000 pasos de tiempos), monitoreamos las
posiciones, velocidades y los tensores asociados a la deformacion de todos los dtomos
para actualizar el crecimiento de la red. Esto implica que los tiempos en los cuales
la red recibe nuevos vértices y aristas son ty = 2s ps y con su correspondiente
estado/valor de deformaciény, = 0,001s para s entero, con 0 < s < 200.

En la Figura (6.1) ilustramos el proceso de construccién de la red, mostrando cémo
las aristas conectan pares de vértices en tiempos consecutivos de la simulacion. En
particular y sin pérdida de generalidad, hemos considerado los primeros cuatro tiem-
pos (6 ps igual a 6.000 pasos de tiempo). Al inicio, solo hay vértices. Después de
2 ps, nuevos vértices se agregan a la red y las primeras aristas hacen las conexiones,

y asi hasta que concluye la dinamica.
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Figura 6.1: Representacion del modelo de red compleja. Diagrama que ilustra el pro-
tocolo para fijar las aristas entre pares de vértices mientras la simulacién desarrolla
la deformacién de corte. Cuatro instantes consecutivos y nueve atomos fueron con-
siderados. Los atomos azules son identificados como los vértices de la red y los rojos
son los atomos que no han cumplido la condicién del umbral. Vértices en el tiempo
ts son conectados con todos los vértices en el tiempo s, (exceptuando las auto y
multiconexiones). El grafo crece en el tiempo, por tanto el nimero de aristas de cada
vértice estd sujeto a cambios. Las lineas solidas y segmentadas representan aristas
nuevas y pasadas respectivamente. Para este caso en particular, hemos seleccionado
una vecindad Ry suficientemente grande para permitir todas las conexiones.

6.2.1. Calculo de métricas topologicas

Iniciamos la construccién de las CN seleccionando algunos valores de prueba para
el umbral de seleccion de vértices de los tres descriptores de estudio. Recordamos
que la seleccién de estos umbrales no puede ser completamente arbitraria, ya que la
densidad de vértices de los grafos depende justamente de estos valores. Para umbrales
muy bajos, la densidad de nodos aumenta, haciendo insostenible el cdlculo numérico
de las CN, pero para umbrales mas altos, la densidad de vértices disminuye, y por
tanto tendremos redes despobladas para el estudio. Otro pardmetro que debemos

seleccionar es el radio de corte que define la vecindad donde estan permitidas las
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conexiones. La seleccion de este parametro influye en la densidad de conexiones que
tendra la CN, entonces y en vista de las dimensiones de la celda de simulacion, para
nuestro estudio hemos seleccionado los radios Ry = {10, 20, 30, 40, 50} A

Antes de proceder con la construccién de las redes y el calculo de las métricas,
presentamos los datos de todos los umbrales que hemos usado para el desarrollo de
esta metodologia. El objetivo es hacer un andlisis previo para decidir cudl/es es/son

el/los umbral /es mas adecuado/s para el estudio.

Shear Stress [GPa-A’/V] Shear Strain
(o], [ 2250000 [MlseS] 2560000 [nhEses]y 10,5649 | [nyFes]y; | 0,7524
[o5es], 72280000 | [o) SGS] 2590000 [Tses], 10,5837 | [y, | 0,7711
[o)T5T; [ 2310000 | [05™%]15 | 2620000 [nEses]s 10,6024 | [ndT%T,5 | 0,7899
[og™es], | 2340000 | [o™%]14 | 2650000 (o], 10,6212 | [0, | 0,8086
(o], 2370000 | [o5™%]15 | 2690000 [oTses]5 10,6399 | [ny5%]15 | 0,8273
[op™=]¢ | 2400000 | [o9™ 16 | 2720000 =g | 0,6587 | [ny™*]46 | 0,8461
[o)sesT 72430000 | [0, | 2750000 [ses] 10,6774 | [nY5%]17 | 0,8648
[00"™%]s | 2470000 | [09"**]s5 | 2780000 [nhsesTg 10,6961 | [ny™*]15 | 0,8836
[od=e]g | 2500000 | [o9™%T19 | 2810000 %]y 10,7149 | [nd™%]19 | 0,9023
(o], | 2530000 [MlseS]QO 2840000 [T, [ 0,7336 | [nhT%Ty | 0,9211
Non-Affine Displacement

(22, 1632 [23]s | 791 | [Z2]01 | 949 | [23]16 | 1107

(2], | 664 | (23] | 822 | [Z2]12 | 980 | [23]17 | 1139

(D)5 | 696 | (Z5)s | 854 | [Zo)is | 1012 | [Zglis | 1170

(D24 | 72T | [23)y | 885 | [Z2]14 | 1044 | [23]10 | 1202

(Z5]s | 759 | (3]0 | 917 | [Z8)1s | 1075 | [Zglao | 1234

Tabla 6.1: Valores de los umbrales que mapean a un atomo de la celda a un vértice
del grafo para los descriptores: Shear Stress o™, Shear Strain ™M y Non-Affine
Displacement 2*. Se escogen 20 umbrales para cada descriptor.

El estudio previo consistié en construir las CN empleando cada uno de los umbrales
de la Tabla (6.1) y el set de radios de corte Ry. El set de parametros (a, a?, Ry),
donde af = {[oplses];, [nhlises], [22];} e 1 <= i <= 20, define la construccién de un

grafo en base al descriptor a. A medida que transcurre la deformacién, la configu-
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racién atomica del sistema es mapeada a un grafo, donde monitoreamos el niimero
de vértices y aristas en funcién de su crecimiento. Este estudio nos ha permitido
revisar la densidad de vértices y aristas que alcanzan nuestros grafos en funcién de
los parametros, con el propdsito de seleccionar los parametros mas adecuados para
el andlisis de métricas topologicas.

Las métricas que aqui calculamos son el grado, el coeficiente de clustering, between-
ness centrality y closeness centrality. Sus expresiones matematicas las puede encon-
trar en la Seccién (4.1.2). La primera métrica que estudiamos es el grado promedio

de la red en funcién de la deformacion.

n(vs)
(k) () = % Sk, (6.5)
$ LEVS

donde n(vg) es el nimero de vértices al tiempo ts y k¢ el grado del vértice ¢. Los
parametros que hemos seleccionado para hacer los calculos son los siguientes: Para
el Shear Stress, todos los [o}15%]; con 1 <= i <= 20, para el Shear Strain, todos los
[n015]; con 1 <= j <= 20 y para el Non-Affine Displacement, todos los [2?],, con
1 <=m <= 20.

Numéricamente, el grado promedio ha sido la métrica mas facil de calcular, ya que
solo necesitamos contar el numero de vértices y aristas de los grafos construidos
para cada estado de deformacién . Como se observa en la Figura (6.2), esta métri-
ca reporta resultados diferentes dependiendo del descriptor utilizado. Por ejemplo,
para las redes de Shear Stress, el grado exhibe un comportamiento monétonamente
creciente para todo el régimen de deformaciones, aumentando su tasa de crecimien-
to cuando los eventos plasticos dan origen a la SB. Este fenémeno microscopico de
disipacién de energia por deformaciones irreversibles es capturado por el grado, un

elemento simple y puramente topoldgico, que sin importar la estructura de la red,

nos habla sobre una respuesta macroscépica del sistema. Para este tipo de redes, el
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Figura 6.2: Grado promedio en funcién de la deformacion para diferentes descriptores
fisicos, umbrales y radios de corte. Métrica calculada para CN construidas en base a
los descriptores: gMises, pMises v 2 Fp ]a primera fila se muestra una comparacién
de los grados calculados usando diferentes umbrales para un radio de corte fijo R =
10 A. Para todos los casos, a mayor valor del umbral, menor es el grado de la red ya
que decrece la poblacion de vértices y por ende, las conexiones. En la segunda fila se
muestra una comparacion de los grados calculados usando diferentes radios de corte
para un umbral fijo (dependiendo del descriptor). Para todos los casos, usar un radio
de corte mayor, aumenta el grado ya que aumentan las conexiones.

aumento del grado se puede interpretar como un aumento de la energia interna del
sistema a causa de los desplazamientos atémicos. Para deformaciones elasticas, los
atomos oscilan en torno a su punto de equilibro (bajo grado), mientras que para de-
formaciones plasticas, progresivamente los atomos se desordenan, y algunos migran
a causa del fallo originado por las STZ, aumentando la energfa interna (aumento del
grado).

Al igual que para las redes de Shear Strain y Non-Affine Displacement, el grado

83



aumenta pero con la salvedad que solo registra este aumento una vez el sistema ha
desarrollado la SB y se encuentra en la zona de fluencia plastica. Esto ha ocurrido
porque los umbrales utilizados no han sido lo suficientemente bajos para capturar
atomos en otro nivel de deformacién. En otras palabras, para el régimen elasto-
plastico, los atomos no exhiben una deformacion de corte o un desplazamiento no
afin comparables a los umbrales considerados. Basicamente, la red construida para
estos descriptores, estd formada por los atomos que viven en la SB. Por tanto, el
grado para estos casos cuantifica el aumento de las deformaciones irreversibles segin
como se exponen en los mapas de la Figura (5.10).

En la Figura (6.2) también mostramos un ejemplo de cémo cambia el grado en
funcién de los diferentes radios de corte para un umbral fijo. Para un umbral fijo y
diferentes radios Ry, el grado aumenta con diferentes tasas de crecimiento, siendo
evidente que la tasa aumente para radios mayores. Esto porque a radios mas grandes,
mas conexiones y por ende, mas grado promedio. Sin embargo, hemos observado que

Mises

para los radios mds pequenios y umbrales aun mayores que [0)"5%]q, el grado ya no

es monotonamente creciente, sino que fluctia.

Shear Stress oMes - Ry =10 A Shear Stress gMes - Ry =20 4
0.30 1.6
— laols — laols
0.251 [agli7 141 [agl17
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14 Y

Figura 6.3: Grado promedio en funcién de la deformacién para el descriptor Shear
Stress para diferentes umbrales v radios de corte Ry = 10 A y Ry = 20 A.
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El grado promedio para el descriptor o™ de la Figura (6.2), aumenta conforme
aumenta la deformacién independiente del umbral que se utilice. Estas curvas son
suaves con una cierta tasa de crecimiento que se podria calcular con una deriva-
da numérica. Sin embargo, si extremamos los recursos y construimos estas redes de
Shear Stress con umbrales aun mas altos, nos encontramos con un escenario intere-
sante por analizar. En la Figura (6.3) el grado promedio calculado con un radio de
corte de Ry = 10 A presenta menos suavidad que los resultados anteriores y una tasa
de crecimiento variable, siendo esto consecuencia de la fisica que esta representando
esta métrica. Con estos parametros, la red inicia su crecimiento una vez la SB ha sido
localizada (v = 0,1), revelando que hay dtomos altamente stressed que participan en
la construccion del grafo. Segiin nuestra interpretacién anterior, el grado promedio
es como una energia interna del sistema, siendo en este caso, la energia que contri-
buyen dichos dtomos altamente stressed, pero el resultado interesante sucede cuando
esa energia se libera via disminucién del grado. Para los distintos umbrales que se
ocupan en la Figura (6.3), todos exhiben caidas del grado en alguna medida, que
fisicamente interpretamos como liberacién de energia interna, traduciéndose en un
aumento de la temperatura (ver Figura (6.11)). Para umbrales més altos, mayor es
la caida del grado, haciendo notar que su grado inicial también es mayor. Este resul-
tado prueba la existencia de nanofracturas/avalanchas justamente debido a aquellos
atomos altamente stressed.

Los resultados obtenidos para el caso Ry = 20 A también muestran algunas caidas
para el grado pero son menos notorias cuando disminuimos el umbral. Esto es mues-
tra de que la construccion de la red, cuando se usan vecindades més grandes, hace
que se pierdan algunos detalles que ocurren a nivel local y solo evidencia el aumento
progresivo del grado tendiendo a la suavidad y a una tasa de crecimiento constan-

te. También hemos revisado el grado promedio para las redes de Shear Strain y
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Non-Affine Displacement construidas para umbrales mas altos, y se reportan resul-
tados similares a los obtenidos en la Figura (6.3). Esto demuestra que la disposicién
geométrica/deformacion de los dtomos desencadenan las micro avalanchas liberado-
ras de energia.

Las siguientes métricas que estudiamos son el coeficiente de clustering y el square

clustering de la red en funcién de la deformacion.

n(vs) n(vs)
(CY(rs) = ﬁ Y C vy (D))= ﬁ > G, (6.6)

JAS78 Lev,
donde Cys v 65 son el coeficiente de clustering y el square clustering, respectivamente,
del atomo ¢ en el tiempo t,. Los parametros que hemos seleccionado para este caso

son: para el Shear Stress, [0)15%],; , para el Shear Strain, [n)%®];5 y para el Non-

Affine Displacement, [2?]s.
En la Figura (6.4) presentamos los resultados para el coeficiente de clustering pro-
medio como funcién de la deformacién para los tres descriptores. Para las redes con

a = O_Mlses

, el agrupamiento de los vértices toma lugar desde el comienzo, indicando
un incremento conforme aumenta la deformacién. Aunque las curvas no son sua-
ves, es posible identificar algunas variaciones importantes en funcion de los distintos
regimenes de deformacién. Para el radio de corte Ry = 20 A vemos cémo el cluste-
ring sufre un aumento considerable durante la localizacién de SB, mientras que para
Ry > 20 A, el clustering satura a un valor aproximado de (C') = 0,6. Esto ocurre de-
bido a que el agrupamiento se intensifica cuando se alcanza el limite elastico y cuando
inicia aquel proceso dinamico donde las STZ interactian, formando finalmente la SB.
Para los otros descriptores, el clustering promedio sufre un aumento drastico desde
que aparecen los primeros vértices y aristas en el grafo. Recordemos que los dtomos

que mapean a estos vértices son los que viven en la SB, por ende las interacciones

en el tiempo son mas robustas, lo que hace que aumente el clustering hasta un
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Figura 6.4: Coeficiente de clustering y square clustering en funcién de la deformacién
para diferentes radios de corte y descriptores fisicos. Métrica calculada para CN
construidas en base a los descriptores: gMises pMises v 92 Fp ]a primera fila se muestra
una comparacion del coeficiente de clustering calculado para diferentes radios de
corte a un umbral fijo (dependiendo del descriptor) y en la segunda fila se muestra
lo mismo que lo anterior pero para la métrica square clustering.

valor de (C) ~ 0,9 — 0,7. Estas redes representan perfectamente a la SB, mostrando
cuan fuerte es la interacciéon entre sus a&tomos mediante esta métrica. Lo anterior nos
invita a pensar sobre cudn robustas son estas redes y como responderan ante ataques
a los vértices o aristas. Por ejemplo, ;qué ocurre con el coeficiente de clustering si
eliminamos algtin vértice o arista?, jqué ocurre con la conectividad si atacamos la red
de esta manera?, fisicamente, eliminar vértices/dtomos de la red/celda, jevitara la
localizacién de banda de corte y/o fractura del material? Estas son algunas preguntas
que seria interesante abordar.

Respecto al square clustering tenemos un resultado que podria ser interesante. En
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principio esta métrica fue definida para estudiar ciclos cuadrados en redes bipartitas,
ya que en ese tipo de redes no se pueden formar ciclos triangulares por la definicion
estandar del clustering [66]. Adn asi, la hemos considerado para evaluar otro tipo de
agrupamiento y formacién de comunidades. Aunque estemos calculando el promedio
global, por los valores que toma esta métrica para todo el intervalo de deformacién,
vemos que efectivamente se crean comunidades. Mas atn, se observa un maximo
global justamente en la zona de formacién de SB para el descriptor Shear Stress,
evidencia de que la tasa de agrupaciones comienza a disminuir en respuesta al fallo
del material. Para los otros descriptores también se observa un maximo seguido de
una disminucion progresiva, en este caso, en respuesta a la fractura del material.

Las ultimas métricas que estudiamos son el betweenness centrality y el closeness

centrality de la red en funcién de la deformacion.

n(vs)

(CP)(7s) = Z Ch vy (O = ch (6.7)

donde CE y Cf son el betweenness centrality y el closeness centrality, respectiva-
mente, del atomo /¢ en el tiempo t,. Los parametros que hemos seleccionado para

este caso son: para el Shear Stress, [o)15%]g, para el Shear Strain, [n}15*]yy y para el

Non-Affine Displacement, [2?]¢.

En la Figura (6.5) tenemos un resultado muy interesante para las redes de Shear
Stress con radios de corte Ry = {30,40,50} A. Vemos que el betweenness promedio
alcanza un maximo y luego disminuye, mientras que el closeness solo aumenta para
todo el intervalo de deformacion. Una interpretacién posible para esta disminucion
del betweenness de la red es que a partir de un instante dejan de aparecer vértices
importantes que cumplan el rol de puentes, la red se densifica, pero no necesariamente

con aristas que aumentan la importancia de los vértices. Aun asi, esto no implica
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Figura 6.5: Betweenness centrality y closeness centrality en funcion de la deformacién
para diferentes radios de corte y descriptores fisicos. Métrica calculada para redes
complejas construidas en base a los descriptores: gMises. pMises v 92 Fp la primera
fila, se muestra una comparacion del betweenness centrality calculado para diferentes
radios de corte a un umbral fijo (dependiendo del descriptor) y en la segunda fila se
muestra lo mismo que lo anterior pero para la métrica closeness centrality.

que la red sea mas vulnerable. La evidencia directa de esto es el resultado dado
por el closeness centrality de la red. El aumento de esta métrica es prueba de que
aparecen caminos mas cortos que dan importancia a los nodos, haciendo que la
red sea més robusta. Con este resultado estamos en presencia de que hay y existen
vértices/dtomos que median la interaccién de otros grupos de dtomos/sub redes o
comunidades, lo que fisicamente es la representacién topoldgica de la interaccién
entre diferentes STZ y que finalmente coalescen en una sola SB.

Para el caso de las redes de Shear Strain y Non-Affine Displacement, no se logra ad-

vertir un resultado claro. Podemos imaginar que estamos utilizando los parametros

89



inadecuados, sin embargo, se trabajé con umbrales menores para capturar vértices
previo al fallo. Aun asi, estas elecciones ocasionaron problemas numéricos debido a
las enormes redes resultantes. Dado que las redes inician su crecimiento una vez el
material ha fallado, no podemos sacar ninguna conclusién a lo que antecede a este
fenémeno, por ende las fluctuaciones de estas métricas solo son respuesta a un au-

mento abrupto de vértices y aristas producto de las altas deformaciones alcanzadas.

6.2.2. Distribuciones de grado y naturaleza de las redes com-

plejas

Aunque las curvas de grado promedio en la Figura (6.2) nos dan una idea de cémo
evoluciona la red en funcién de la deformacion, esto no es suficiente para conocer
la estadistica que controla el crecimiento. Esta informacion la podemos obtener a
partir de la distribucion de grado. Si el proceso es puramente aleatorio, entonces
la red resultante seguiria una estadistica de Poisson, mientras que si el crecimiento
esta controlado por conexiones preferenciales, resultaria en una red libre de escala
[71, 74]. En pocas palabras, necesitamos determinar si la distribucién de grado se
ajusta mejor a una distribuciéon de Poisson o a una ley de potencia, respectivamente.
En la Figura (6.6) mostramos algunas distribuciones de grado para redes construi-
das usando el descriptor Shear Stress. Vemos cémo estas distribuciones cambian en
funcién de los umbrales y en funciéon del estado de deformacion . Por ahora, sélo
presentamos los resultados usando Ry = 30 A. De todas maneras, los célculos fueron
realizados con el set completo de parametros.

Répidamente, nos podemos dar cuenta de que estas distribuciones no tienen colas
pesadas en ningun régimen de deformacién. En base a lo anterior, no podemos ajus-

tar estas curvas por una ley de potencia. Lo que si hemos hecho es ajustarlas por
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Figura 6.6: Distribuciones de grado para CN construidas en base al descriptor o™s°

y usando los parametros [o)™*]; 47 v un radio de corte Ry = 30 A. Los gréficos de
la columna de la izquierda son la serie temporal de distribuciones de grado calcu-
ladas hasta v < 0,1, mientras que los graficos de la columna de la derecha son las

distribuciones calculadas para v > 0,1.
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una distribucién de Poisson y ver si la naturaleza de las redes es de caracter alea-
torio. La estrategia que hemos utilizado para desarrollar este ajuste es ajustar las
distribuciones acumuladas de grado Fs(k) con la distribucién acumulada de Poisson
P(A, k) usando el método de minimos cuadrados. Asi, el pardmetro A que mejor se

ajusta a los datos Fy(k), para cada tiempo ts = {0,2,4,..,400}, es el que minimiza

méx (k) max(k) k —)\s)\k 2
( PO, k )2 Z ( / o dk:) (6.8)
0

k=0 =0

La distribucién acumulada de grado, Fi(k), es calculada numéricamente a partir de
las curvas de distribucién P(k) por medio de la expresion Fj( fo Py(K')dE'. En
la Figura (6.7) mostramos algunos resultados del ajuste para determinadas distribu-
ciones con el objeto de observar cuan preciso fue el ajuste.

Sabemos que el modelo de Erdos-Rényi (Seccion (4.2.1)) ordena las aristas del grafo
de forma homogénea, producto de la aleatoriedad, a diferencia del modelo de Ba-
rabési-Albert (Seccién (4.2.2)) que ordena las aristas de forma heterogénea, producto
de que hay conexiones preferenciales. En relacién a esto y segin lo obtenido en la
Figura (6.7), nuestra hipdtesis es que en el régimen de deformaciones eldsticas, el
crecimiento de las redes esta gobernada por una estadistica de caracter aleatorio,
transitando a otra estadistica para el régimen plastico, siendo esta estadistica la
que gobierna a las STZ y SB. Para verificar lo que hemos afirmado anteriormente,
procedemos a calcular el error asociado al ajuste para ver qué tan preciso fue la
determinaciéon del A que mejor se ajusta a las distribuciones de grado.

En la Figura (6.8) hemos calculado el minimo error cuadrético que podemos obtener
del ajuste, del cual obtenemos el A de la distribucion de Poisson que mejor se ajusta a
nuestras distribuciones de grado. Vemos que para las CN construidas con los umbrales

selectores de vértices [o0)1*]; 95456 v radios de corte Ry = {20,30,40,50} A, se
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Figura 6.7: Algunos resultados del ajuste de minimos cuadrados sobre las
distribuciones de grado P(k) originales obtenidas con los pardmetros a =
{oMises [gMises], | Ry =30 A}. Cada gréfico incluye la distribucién de grado (linea e
histograma) junto a su respectiva curva de Poisson P(\, k) que mejor se ajusta.
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obtienen distribuciones de grado tipo Poisson hasta cuando se alcanza un valor de
deformacion de v ~ 0,06. Podemos afirmar esto ya que para deformaciones mayores,
el error del ajuste comienza a aumentar, indicando de que las distribuciones de grado
se parecen menos a una de Poisson. Fisicamente, hemos demostrado que durante el
régimen elastico e inicio del desarrollo plastico, los eventos que generan la plasticidad
se forman aleatoriamente. Una vez v > 0,06, las STZ se rigen por un mecanismo de
interaccion donde eventualmente formaran la SB. Este mecanismo fisico le quita
aleatoriedad al sistema, reflejandose en la pérdida de la forma Poissoniana de las

distribuciones de grado.
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Figura 6.8: Error cuadratico del método de ajuste aplicado a distribuciones de grado
de las CN construidas con los pardmetros [0)15%]; 53456 v los radios de corte Ry =
{10, 20, 30, 40,50} A. Se incluye en el inset un gréfico con el valor del grado promedio
A de la distribucién de Poisson que mejor se ajusta a la distribucién de grado P(k)
en el intervalo de deformacion 0 < v < 0,06 donde el error del ajuste es minimo.
Dicho pardametro crece continuamente donde su valor dependera de la P(k) derivada
de una determinada CN.
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En general todas las curvas de (6.8) muestran los mismos resultados, difiriendo en
ciertos valores y en la intensidad de las fluctuaciones. El que si debemos mencionar
es el caso de las redes construidas con Ry = 10 A. Aquf las distribuciones no son
lo suficientemente buenas dado que el error es mas irregular y no se correlacionan
con los resultados fisicos. Basicamente, no es un buen parametro para construir las
distribuciones.

En relacién a los resultados obtenidos por el ajuste y con la fisica involucrada en este
proceso de deformacién, vemos que todo es consistente. Si revisamos la deformacién
atémica local en la Figura (5.3), tenemos que inicialmente se distribuye homogénea-
mente, pero en determinado instante, esta comienza a localizarse formando una sola
region altamente deformada. Si comparamos esto que esta ocurriendo con lo mencio-
nado en el parrafo anterior, estamos evidenciando una clara transicion de un proceso
puramente aleatorio, a un proceso dominado por otra dindmica, que fisicamente es la
que gobierna las STZ, dando origen a las SB. Es decir, el desarrollo de la plasticidad
es un proceso aleatorio hasta cuando los eventos plasticos comienzan a interactuar y

para luego localizar la SB.

6.2.3. Redes complejas y distribuciéon espacial de métricas

topolégicas

Aqui presentamos una representacion visual de las CN una vez la simulacién finaliza.
Para esto, hemos usado el médulo NetworkX de Python [105] para graficar las redes.
En la Figura (6.9) mostramos un ejemplo de cémo se veria cada red construida para
los tres descriptores o una vez finalizado el proceso de deformacién. El algoritmo
de representacion ubica a los vértices en el centro y en los bordes, dependiendo del

grado de interaccion que tiene con sus vecinos. En el centro de cada red es donde se
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Figura 6.9: Redes complejas no dirigidas resultantes al finalizar el proceso
de deformacién. Las redes fueron construidas con el set de pardmetros (a)

{oMises [gMises] 10 A}, (b) {nMises [pMises]o 10 A} v (c) {22, (236, 10 A}. Los pun-

tos rojos son los vértices y las lineas azules son las aristas.

ubica la mayor densidad de aristas y vértices dominantes. Por ejemplo en el centro
de las redes de Shear Stress y Shear Strain, solo se vé un cimulo de vértices y aristas.
Debido a la alta cantidad de interacciones, visualmente resulta complejo identificar
si existen conexiones preferenciales o algin grado de alteatoriedad en la distribucién
de aristas, pero el caso mas interesante es la red de Non-Affine Displacement ya que
gracias a su menor densidad de vértices (en comparacién con los otros dos casos),
podemos identificar que existen sub redes o pequenas comunidades que tienen su
propia interaccion local, e incluso interacciones entre comunidades.

Lo notable de esto es que a través de una metodologia mateméatica basada en teoria de
grafos, es posible caracterizar propiedades microscopicas y macroscopicas del sistema.
Basicamente, estamos describiendo los fenémenos fisicos involucrados en el régimen
elasto-plastico usando la abstraccién de las métricas topoldgicas y una técnica de
representacion via redes complejas. Bien sabemos que estas redes son estructuras
topoldgicas y que sus propiedades no dependen de su representacion, por lo cual,
presentamos los mismos grafos anteriores pero ahora con los vértices ubicados en
relacion a su respectivo atomo en la celda de simulacién. En estos casos, eliminamos

las aristas ya que los vértices son coloreados en funcién de cada una de las métricas
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Figura 6.10: Distribucién espacial (CN sin aristas) de las métricas calculadas para
las redes de la Figura (6.9) bajo la representacion topolégica donde los vértices son
ubicados exactamente en la posiciéon de su atomo correspondiente para cuando el
sistema alcanza el estado de deformacién v = 0,20. Se incluye una barra de color
para registrar el rango de valores que toma cada métrica.
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topoldgicas que hemos estudiado.

Los resultados que hemos obtenido para la distribucién espacial de las métricas dejan
en manifiesto que nuestra metodologia basada en teoria de grafos y redes complejas,
ha permitido una caracterizacién microscopica de la deformacién e identificacion de
eventos plasticos que dan origen a la SB y eventual fractura del material. En la Figura
(6.10) se presentan las redes para los tres descriptores y, para cada uno, se colorean
los vértices en funcion del grado, el coeficiente de clustering y la centralidad. Cada
métrica muestra que existe una zona del material donde las interacciones son mas
intensas y complejas, ya sea por los niveles de energia liberada por la deformacién
pléstica (grado), o por reagrupamientos y empaquetamientos por movimientos irre-
versibles de los dtomos (clustering), o ya sea por la interaccién colectiva de grupos
de dtomos (centralidad) conocida como STZ.

El resultado relevante aqui es que tales métricas han sido capaces de senalizar la
localizacién de la SB generada por el proceso de deformacion, sugiriendo la bue-
na utilidad de esta descripcion via redes complejas para estudiar el fenomeno de

plasticidad en vidrios metalicos.

6.3. Nuevas simulaciones de la deformacién de cor-
te

Hasta ahora, la construccién de nuestras redes han sido realizadas sobre un sistema
MG termalizado inicialmente a Ty = 10 K y deformado por cizalle hasta un 20 %
con una tasa de deformacion constante. Como estamos interesados en entender la
aleatoriedad de la formacién de SB, realizamos nuevas pruebas de deformacién de ci-
zalle, pero ahora con un sistema MG termalizado a diferentes temperaturas iniciales.

Hemos utilizado el mismo procedimiento de preparacion y ejecucion de los calculos,
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asi como se explica en la Seccién (5.2), solo que ahora la muestra se termaliza a
diferentes temperaturas. En particular, simulamos tres muestras idénticas de forma
independiente, las cuales fueron termalizadas a Ty = {15, 20,25} K respectivamente.
Con lo anterior, buscamos determinar si existe alguna dependencia o aleatoriedad de
los fenémenos pléasticos generados en funcién de la temperatura. Para esto, iniciamos

construyendo la curva esfuerzo-deformacién para las tres simulaciones.
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Figura 6.11: Curvas esfuerzo-deformacién (Stress-Strain, S-S) y temperatura-
deformacién (Temp-Strain, T-S) de los MG termalizados a las temperaturas Ty =
{15, 20,25} K, hasta una deformacién v = 0,20. En el inset de cada gréfico se incluye
la derivada numérica que evalia la pendiente de cada curva para todo el intervalo
de deformacién.

Bien sabemos que una curva S-S es una representacion grafica de como responde un
material bajo la aplicaciéon de una deformacién, indicando parte de sus propiedades
mecanicas. Por ejemplo, para pequenas deformaciones, se espera que el sistema obe-
dezca la ley de Hooke, donde la constante de proporcionalidad entre la deformacién
y el esfuerzo es una constante elastica. En nuestro caso, al tratarse de una defor-
macién de cizalle, podemos determinar el modulo de elasticidad transversal del MG.

En la Figura (6.11) tenemos las curvas S-S para las tres muestras termalizadas a
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To = {15,20,25} K cada una. Vemos que independiente de la temperatura inicial,
el médulo de elasticidad es el mismo, siendo igual a F ~ 20 GPa. Sin embargo, la
respuesta mecanica del sistema cambia ligeramente cuando inician las deformaciones
plasticas. Mas alla de que exista una dependencia entre la temperatura y el desarro-
llo plastico (segun las curvas S-S), en el Capitulo (5) probamos que la plasticidad
es susceptible a las condiciones iniciales de cada configuracién atémica inicial. En la
Figura (5.3-a) todas las S-S tienen en comin que es el mismo sistema a la misma
temperatura inicial T = 10 K, donde difieren tinicamente en la semilla que genera
la aleatoriedad de la fuerza en el termostato de Langevin. Microscopicamente, las
simulaciones son diferentes, pero macroscopicamente el sistema exhibe los mismos
estados mecanicos.

Tras el cdlculo de la derivada numérica de las curvas S-Sy T-S en (6.11), podemos
determinar que el régimen eldstico se termina cercano a vy ~ 0,030 (3% de defor-
macién). Afirmamos esto ya que es el intervalo de deformacién donde la constante
de elasticidad es constante, cumpliéndose la Ley de Hooke. Igualmente, la derivada
de la temperatura prueba que el sistema no aumenta su temperatura en el régimen
elastico, apreciandose el incremento partir del régimen plastico, alcanzando una tasa
de crecimiento dT'/dy relativamente constante cuando el sistema se fractura.
Ademsds, en la Figura (6.11) vimos que la constante de elasticidad transversal y el
limite de méxima resistencia mecanica no dependen de la temperatura, sin embargo,
cuando el sistema es inicializado a temperaturas mas altas, sus propiedades mecani-
cas cambian. Por ejemplo, en la Figura (6.12) presentamos nuevas curvas S-S con
muestras a temperatura inicial Ty > 50 K. Vemos que si el vidrio esta maés caliente
inicialmente, su modulo de elasticidad, limite elastico y limite de méxima resistencia
mecanica disminuyen. Para las muestras més frias (T, = {15, 20,25} K), el sistema

exhibia deformaciones elasticas hasta v ~ 0,03. Sin embargo, para la muestra més
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Figura 6.12: Curvas esfuerzo-deformacion y el moédulo de elasticidad de los MG
termalizados a altas temperaturas comparado con las muestras de la Figura (6.11).

caliente (T, = 300 K), su régimen eldstico se mantuvo hasta un 2 % de deformacion.

Figura 6.13: Distribucién espacial de la deformacién atémica local (von Mises strain
nMises) Representacién de tres muestras inicializadas a Ty = 10 K cada una, pero
con diferentes semillas s; del termostato de Langevin.

Ahora que hemos visto que la plasticidad tiene diferentes respuestas a través de las
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Figura 6.14: Distribucién espacial de la deformacién atémica local (von Mises strain
nMises) . Representacion de tres muestras termalizadas a Ty = {10, 15,20} K previo a
la deformacion.

Ty=300K

Figura 6.15: Distribucién espacial de la deformacién atémica local (von Mises strain
nMises) Representacion de tres muestras termalizadas a Ty = {100, 200, 300} K previo
a la deformacién.
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curvas S-S, nos interesa saber si la generacion de SB tiene alguna dependencia de la
temperatura y/o los estados configuracionales del MG. Para esto, hemos construido
la distribucién espacial de la deformacién atémica local (von Mises strain npMises)
para diferentes condiciones iniciales. El primer pardametro que manipulamos fue una
semilla s; que necesitamos declarar para que el termostato de Langevin desarrolle
su algoritmo (para més informacién, revisar Apéndice (C.1)). En la Figura (6.13)
mostramos tres ejemplos de MG, cada uno a una temperatura inicial 7y = 10 K,
usando diferentes semillas s;. A pesar de que los tres sistemas reportaron las mismas
propiedades mecanicas, macroscoépicamente, observamos que las SB se localizan de
forma aleatoria. Independiente del valor de la semilla que usemos, no hay forma de
predecir dénde se concentraran los eventos plasticos.

Ademas de la semilla, también trabajamos con el parametro temperatura 7. Por
ejemplo en la Figura (6.14) tenemos tres sistemas termalizados a Ty = {15, 20,25} K
previo a la deformaciéon. De igual manera, esta condicién térmica inicial no regula el
caracter aleatorio de los eventos pléasticos y formacién de SB. Mas interesante atin, en
la Figura (6.15) trabajamos para temperaturas iniciales aun més altas, reportandose
la ausencia de una SB dominante que genere la fractura catastréfica para Ty, =
{200,300} K. Quizés esto puede ser un método para mejorar la fragilidad de estos
materiales, pero no podemos estar 100 % seguros, ya que puede tratarse solo de una
transicion de fase debido a las altas temperaturas que adquiere el sistema por las
deformaciones plasticas, sumado a su temperatura inicial.

Luego de este andlisis fisico, procedemos a presentar nuestro nuevo modelo de CN,
modelo inspirado en el que presentamos en la Seccién (6.2) pero con nuevas carac-

teristicas.
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6.4. Nuevas caracteristicas para el modelo de red

compleja

Una de las nuevas caracteristicas que introducimos a nuestro modelo de red compleja
es una particion a la celda de simulacion. Esta particion se expresa como P =
(P, Py, P,), donde P,, P, y P, son ntmeros enteros positivos que representan el
nimero de divisiones al eje x,y, y 2z respectivamente, tal de que divida la caja de
simulacion en celdas volumétricas. Sabiendo que la muestra es deformada a volumen

constante, el volumen de las celdas que forma la grilla del sistema, se expresa como

L L
Vo= 2 =3
P P P

:;U |::bq

donde L,, L, y L, son las longitudes del ancho, alto y espesor del MG, respectiva-
mente. Dada una particiéon P para la caja de simulacion, se tendra una cantidad de
Np = P,P,P, celdas, conteniendo una determinada cantidad de atomos cada una.

Entonces definimos los vértices como las celdas que satisfacen la siguiente condicién

Mises Mises
glises < oM (6.9)

Mises

donde 031 es definido como un umbral selector de vértices y oises

s % son los valores

que toma el descriptor Shear Stress para cada celda ¢, monitoreados en el tiem-

Mises

po ts de la simulacién. Este descriptor es calculado para las celdas como o, =

1 Mises : : ¢ £
N Dvee 005, donde la sumatoria se realiza sobre los dtomos £ que estdn en ¢y se
promedia por el nimero de atomos N, en el tiempo t,. Aquellas celdas que son asig-

nadas como vértices de la red tras satisfacer (6.9), se les asigna un peso estatico en

Mises

o 2%, valor que siempre es positivo como podemos

el tiempo, siendo su valor W, = o

ver en las distribuciones de la Figura (D.1).
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Luego de haber clasificado las celdas como vértices, ubicamos las aristas entre ellos.
En este modelo, las aristas aparecen entre tiempos consecutivos de la simulacion, es
decir, todos los vértices del tiempo t, se conectan con todos los vértices del tiempo

tsi1, bajo dos condiciones. La primera es una condicién de localidad

V@ =22+ (s = 1)? + (2 — 27)2 < Ry, (6.10)

donde r; = (z;,v:, 2:) y rj = (2,9, 2;) son los vectores posicion del centro geométrico
de las celdas/vértices i, j respectivamente, y Ry es el valor del radio de corte que
define la vecindad donde las conexiones estan permitidas para el vértice i. Esta
condicién, permite que la relacién entre vértices sea local asi como funcionan las

interacciones por un potencial. La segunda condiciéon impone que

W=,
—_— A1
< (611

donde W; es el peso del vértice ¢ € (s y W; es el peso del vértice j € (41, con
¢ el conjunto de vértices tiempo dependiente. La condicién (6.11) compara cuin
diferentes son los pesos de los vértices a conectarse mediante el calculo de su error
relativo. Si tal error es menor a cierta tolerancia 0 < ¢ < 1, la arista entre ¢ y j
es establecida. Esta condicion permite que los vértices se correlacionen soélo si sus
descriptores (que representan sus propiedades fisicas) son suficientemente parecidos.
Asi como los vértices tienen un peso asociado, a las aristas también se les ha asignado
esta propiedad. En este modelo en particular, el inverso del error relativo calculado
en (6.11) es asignado como peso para las aristas. Mas alld de reglas de construccién
y diseno de CN, en este contexto, la asignacion de pesos proporciona una cualidad
de robustez sobre la CN. Por ejemplo, una arista con un peso grande significa que el
enlace estd uniendo dos vértices con un valor de Shear Stress muy similar, es decir el

enlace correlaciona dos celdas que exhiben propiedades similares, asi el enlace es mas
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robusto. En caso contrario, una arista con un peso pequeno, implica que estd uniendo
dos vértices con Shear Stress relativamente diferente, otorgandole poca robustez por

su descorrelacion en funcion de la tolerancia & que se utilice.

Tiempo t Tiempo t;

:H L]
|
N

Tiempo to Tiempo t3

[ S]] ]]
[ L] ]] /]

[ L[]} ] [N ]]]] .."l!'ﬂ'lﬂl"l.ﬂ'ﬂlﬂ
NEEN S\NZNENEN SUNNIuENEN SENINENER NASVH

Figura 6.16: Diagrama que ilustra la particion de la caja de simulacién y el protocolo
para fijar las aristas entre pares de vértices mientras se desarrolla la deformacion de
corte. Cuatro instantes consecutivos y 16 celdas fueron considerados. Las celdas
negras son vértices que han ingresado a la red recientemente, las celdas azules son
vértices que han ingresado en tiempos anteriores y en ¢, han cumplido (6.9), y las
celdas rojas son vértices que en t; no han cumplido (6.9). Las lineas rojas continuas
y segmentadas representan las aristas recientes y antiguas respectivamente, donde
todos los vértices del tiempo ¢, son conectados con todos los vértices del tiempo ¢, 1,
siempre respetando la condicién de localidad (6.10) y de correlacién (6.11).

Otras reglas que cumplen las conexiones en este modelo y que son consistentes con

trabajos previos [93, 99, 100, 106] son:
1. Los grafos son no dirigidos, es decir, las aristas no tienen direccién de conexion.

2. Vértices en el instante inicial £y no tienen aristas. Las primeras aristas aparecen
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al siguiente frame temporal.

3. Un vértice en t; permanecera en la red a lo largo de la simulacién aunque en
Mises

tiempos posteriores no se satisfaga la condicién o§"™® < g} con t, < t,. La

unica consecuencia de esto es que dicho vértice no recibird conexiones en t,,.
4. Multiaristas y autoconexiones no estan permitidas.

5. La condicién de localidad (6.10) respeta las condiciones de borde periddicas,
es decir, es posible que dos vértices estén conectados aun asi se encuentren en

los extremos opuestos de la celda.

6. Dado que el oM £ () para todo vértice, W; # 0 y por ende la condicién de

correlacién (6.11) no tiene excepciones.

Asi como lo hicimos para el otro modelo de CN (6.1), en la Figura (6.16) ilustramos
como es el proceso de crecimiento de la red a partir de una particion P de la caja de
simulacion. Sin pérdida de generalidad, presentamos inicamente 16 vértices que van
apareciendo en la red progresivamente e interactian entre ellas via aristas sujetas
a condiciones de localidad y correlacion. A medida que la red crece, se calculan

métricas topologicas como el grado y el coeficiente de clustering.

6.5. Calculo de métricas topoldgicas

Para la construccion de los grafos y calculo de métricas topoldgicas, hemos realizado
una variedad de pruebas con el fin de hallar los mejores parametros para desarrollar
toda esta metodologia de redes complejas. Como ya sabemos, estamos trabajando
unicamente con el descriptor Shear Stress, debido a que ha resultado ser el descriptor

ma&s interesante para este tipo de problema, como lo vimos en el Capitulo (5).
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En relacién a como se distribuyen los valores de este descriptor, visto en la Figura
(D.1), hemos trabajado con los siguientes umbrales selectores de vértices:

oplises = £1.10,1,11,1,12,1,13,1,14,1,15} x 106 GPa-A3/V. Para definir las vecinda-
des donde las conexiones estan permitidas, escogimos los radios Ry = {10, 20,30} A;
para definir el grado de correlacion de las conexiones, usamos una tolerancia & = 0,3;
y para el engrillado escogimos las particiones P = (p,p,p) donde p = {22,23,24}.
Cada uno de estos parametros ha sido utilizado sobre los sistemas termalizados a las
temperaturas Ty = {15, 20,25} K.

Como ya lo discutimos en la Seccién (6.2.1), el uso de estos pardmetros determina
la densidad de vértices y aristas de los grafos resultantes. A mayor valor del umbral
olises menos vértices y a menor valor, més vértices. A mayor radio Ry y tolerancia &,
mayor cantidad de aristas, y a menor radio y tolerancia, menos aristas. La seleccién
de una particion P, solo determina la cantidad de vértices que participarian en la
formacién de un grafo. Una particién més fina (p grande), mayor nimero de celdas,

y a una particién mds gruesa (p pequeno), menor nimero de celdas.

6.5.1. Grado

Comenzamos calculando el grado promedio para los diferentes grafos construidos a
partir de diferentes particiones, umbrales, radios de corte, y diferentes condiciones
térmicas. En la Figura (6.17) presentamos los resultados obtenidos para esta métrica.
Lo primero que vemos es que independiente de los parametros, el grado tiende a au-
mentar durante todo el proceso de deformacién. En la Seccién (6.2.1) interpretamos
esto como un aumento de la energia interna del sistema producto de las deforma-
ciones, causando un aumento de la temperatura por efecto de disipacién de energia
eldstica, formacién de STZ y fallo. Independiente de la temperatura inicial (al me-

nos para los valores que estamos usando), el sistema siempre seguird aumentando su
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Figura 6.17: Grado promedio para grafos construidos bajo distintas particiones P, un
umbral fijo o} = 1,11 x 10° GPa-A3/V, diferentes radios de corte Ry y muestras
termalizadas a diferentes temperaturas Tj.

energia interna, y por ende su temperatura, asi como se muestra en la Figura (6.11).
Respecto a las particiones, el inico cambio que vemos sobre el grado es que aumenta
ligeramente para particiones més finas, lo cual es consistente ya que los grafos tendran
mas vértices y aristas para este tipo de particion. En general, la dependencia de esta
métrica en funcion de la particion de la caja, influye en los valores que toma el
grado y la tasa de crecimiento del mismo. Resultados similares se obtienen cuando
estudiamos la dependencia sobre la temperatura. En un sistema inicial mas caliente,

los atomos tienen un esfuerzo de corte mayor a un sistema mas frio, resultando en
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una variacion en el nimero de vértices y aristas en su respectivo grafo.

P=1(23,23,23) - g} =1.11x 105 - Ry =20 A P=(23,23,23) - 0}*¢s=1.11x10°-Ry=20 A
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Figura 6.18: Numero de vértices (izquierda) y ntimero de aristas (derecha) como
funcién de la deformacion v para los grafos resultantes, obtenidos para muestras
termalizadas a Ty = {15,20,25} K, y bajo una particién, umbral y radio fijos.

En la Figura (6.18) mostramos cémo cambian el nimero de vértices y aristas para
grafos construidos, todos bajo una misma particién P, umbral o) y radio Ry, pero
para sistemas termalizados a diferentes T, demostrando que el sistema mas caliente
integra un mayor nuimero de vértices y aristas al grafo, en comparacion a los otros.
Para continuar con el andlisis de esta métrica, calculamos su distribucion de grado.
Similar a como se realiz6 en (6.2.2), hemos ajustado estas distribuciones a una dis-
tribucion de Poisson, evaluando el grado promedio A en funcién de la deformacion.
A continuacién mostramos algunos resultados.

En la Figura (6.19) resumimos algunos resultados del método de ajuste, comparando
como luce la distribucién de grado original, junto a su histograma respectivo y la
curva de Poisson con parametro A que mejor se ajusta a los datos. A diferencia de los
resultados expuestos en (6.2.2), aqui observamos que existe un comportamiento es-
tadistico mas variado. Especificamente, el caracter aleatorio que tienen inicialmente
los grafos, tiene distintas duraciones respecto a los parametros utilizados. Por ejem-

plo, vemos que a medida que aumenta la deformacién, las distribuciones de grado
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dejan de parecerse a una distribucion de Poisson, sin embargo, cuando la particién
P se hace més fina, la distribucién de grado conserva su forma de Poisson a pesar de
dicho aumento. Para tener conclusiones més precisas sobre esto, revisamos las curvas

del error del método que asegura el mejor A que se ajusta a la distribucion de grado.
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Figura 6.19: Distribuciones de grado para CN construidas usando los parametros
[ohlses] = 1,1 x 106, radio de corte Ry = 20 A, temperatura fija Ty, = 20 K y las
particiones P = (p,p,p) con p = {21,22,23}. Se presentan los resultados para los
instantes v = {0,05,0,1,0,2}, dibujando la distribucién, su respectivo histograma y
la curva de Poisson que mejor se ajusta a los datos.
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Comenzamos revisando la dependencia del error S(Aym) entre los umbrales y parti-
ciones seleccionados. En cada uno de los gréaficos de la Figura (6.20) vemos que existe
una fuerte dependencia entre la duracién del crecimiento aleatorio de los grafos y los
pardmetros. Vemos que para la particion mas gruesa P = (21,21,21), si el umbral
es suficientemente alto, el minimo error se extiende hasta cuando finaliza la defor-
macién. Sin embargo, este error aumenta en el tiempo para umbrales mas bajos. Lo
mismo ocurre con las otras particiones seleccionadas, solo que para particiones mas
finas, independiente de que el error aumente para umbrales bajos, el error sigue sien-
do un valor bastante pequeno, asegurando un buen ajuste de la distribucién de grado
a una distribucion de Poisson para todo el régimen de deformacién. Esta diferencia
estadistica nos da una nocién de cémo se comportan ciertos grupos de atomos.

To=15K-P=(21,21,21)-R=20A To=15K-P=(22,22,22)-Ry=20A 0008 To=15K-P=(23,23,23)-Ro=204
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Figura 6.20: Error del método de minimos cuadrados en funciéon de la deformacion
~. Célculos realizados sobre distribuciones de grado asociadas a grafos construidos

con una temperatura Ty = 15 K, radio de corte Ry = 20 A, y diferentes umbrales

olises Se comparan los resultados usando 3 particiones P diferentes.

Con este resultado, podemos ver que esos grupos de atomos (eventos pldsticos) con
un alto stress tienen un comportamiento aleatorio independiente del régimen de
deformacion, mientras que esos grupos de dtomos con un stress cercano a la media,
se comportan aleatoriamente hasta la localizacién de SB asi como vimos en (6.2.2).

En la Figura (6.21) se muestran los mismos resultados que (6.20), pero acé se com-
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Figura 6.21: Error del método de minimos cuadrados en funciéon de la deformacion
v. Célculos realizados sobre distribuciones de grado asociadas a grafos construidos
con una temperatura Ty = 15 K, radio de corte Ry = 20 A, y diferentes particiones

P. Se comparan los resultados usando 3 umbrales o5 diferentes.

paran los resultados en funcién de cada particién, observando que efectivamente

para particiones mas finas, aumenta la duracion del comportamiento aleatorio de los

grafos.
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Figura 6.22: Error del método de minimos cuadrados en funcién de la deformacion ~.
Célculos realizados sobre distribuciones de grado asociadas a grafos construidos bajo
una particiéon P = (22,22,22), radio de corte Ry = 20 A, v diferentes temperaturas

Ty. Se comparan los resultados usando 3 umbrales ol diferentes.

Por dltimo, en la Figura (6.22) mostramos la dependencia del error S(Apnm) con
la temperatura inicial del sistema. Vemos que para el caso mas frio, se generan
distribuciones de grado muy parecidas a una Poisson a lo largo de la deformacién.

Mientras mayor es la temperatura inicial, el error del método aumenta producto de
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que la distribucién de grado deja de ser una de Poisson. Con este resultado podemos
concluir que el efecto de la temperatura inhibe, en cierta medida, la aleatoriedad de

los grupos de atomos en la formacion y localizacién de SB.

6.5.2. Coeficiente de Clustering

Similar a (6.17), mostramos el coeficiente de clustering promedio de la red para dife-
rentes particiones, radios de corte y temperaturas, considerando un umbral fijo. En
relaciéon a la forma de estas curvas, cada una de ellas crece en el tiempo convergiendo
a un valor (C) < 1. Esta convergencia es producto de que la suma de los coeficientes
de clustering individuales crece linealmente con el nimero de vértices del grafo. La
condicién de localidad y la condicién de correlacién permiten que no todos los vérti-
ces se conecten con todos, por ende, aquella convergencia depende justamente de Ry

y &, ademas de la particién que usemos.
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Figura 6.23: Coeficiente de clustering promedio para grafos construidos bajo distintas
particiones P, un umbral fijo o) = 1,15x 10¢ GPa-A3/V, diferentes radios de corte
Ry y muestras termalizadas a temperatura Ty = {15, 20,25} K.

A diferencia del analisis realizado sobre el grado promedio, aqui el coeficiente de
clustering muestra algunos cambios en funcion de los parametros, principalmente de
la particion y los radios de corte. En general, este resultado no proporciona infor-
macion fisica 1til sobre el proceso de deformacién. Si bien, matematicamente todos
los resultados son consistentes, no obstante, no es posible predecir o determinar al-
guna propiedad relevante del sistema via computo del coeficiente de clustering. Por

ahora solo nos quedaremos con los valores que esta métrica toma en funcion de la

deformacion.

6.6. Conclusiones

En este estudio hemos aplicado una deformacién de corte al vidrio metélico CusgZrsg
mediante simulaciones de dindmica molecular, y por medio de técnicas de redes com-
plejas, hemos estudiado su plasticidad. Nuestros resultados sugieren que la descrip-
cion de red compleja podria ser una herramienta 1til para el estudio de propiedades
de materiales y descripcién de fendémenos fisicos que ocurren a nivel microscépico.

Hemos propuesto un modelo de red compleja donde las configuraciones atémicas

del sistema son mapeadas a un grafo creciente de vértices y aristas, donde estos
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vértices son los atomos y las aristas, con interacciones entre ellos. Esta metodologia
basada en teoria de grafos, ha resultado ser una herramienta matematica muy util
para la caracterizacion microscopica de la deformacién. Sobre estos grafos hemos
desarrollado el calculo de métricas topoldgicas tales como el grado, el coeficiente de
clustering y medidas de centralidad tales como el betweenness y closeness centrality
para la caracterizacién de los eventos plasticos que ocurren durante la deformacién.
La estructura topoldgica de las redes y las métricas han mostrado resultados como la
prueba de la existencia de disipacion de energia debido a los movimientos irreversibles
en el régimen plastico, y como consecuencia, el incremento de la temperatura [40, 107]
(incremento del grado), asi como la evidencia de comunidades o grupos de 4tomos que
interactiian entre ellos mismos y otros grupos, proporcionando una nueva justificacién
para la hipotesis de las zonas de transformacion de corte como elemento fundamental
en la teoria de la plasticidad en materiales amorfos. En cierta medida, los resultados
que reportan las métricas ayudan a entender desde otro punto de vista la fisica de
este problema.

Bajo este mismo modelo de red compleja, hemos calculado distribuciones de grado
probando que la naturaleza de los grafos es de caracter aleatorio inicialmente, hasta
cuando se inicia el desarrollo de las deformaciones plasticas. Hemos visto que estas
distribuciones se ajustan bastante bien a una distribucién de Poisson para el régimen
de deformaciones elasticas. Este resultado es reflejo de que el sistema distribuye de
manera aleatoria las deformaciones, hasta un instante en que las zonas de transfor-
macién de corte comienzan a interactuar; entonces aquella aleatoriedad se pierde, y
toda la deformacion se localiza en cierta region del espacio, formandose asi la banda
de corte. Este resultado nos permite demostrar que atin no podemos predecir donde
se formara la banda de corte, pero lo que si podemos asegurar es que el proceso de

formacién inicial es puramente aleatorio.
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A modo de buscar nuevas formas de describir la deformacién plastica, hemos intro-
ducido el parametro temperatura en las simulaciones de la deformacién de corte.
Basicamente, desarrollamos otras simulaciones para muestras termalizadas a dife-
rentes temperaturas iniciales, con el propésito de analizar la dependencia de esta
condicién inicial con los fenémenos plasticos, incluyendo la formacién de banda de
corte. Revisando los resultados de las curvas esfuerzo-deformacién, demostramos que
las propiedades mecanicas como el limite eldstico y el punto de maxima resistencia,
dependen de la temperatura inicial del sistema. A mayor temperatura, menor es su
modulo de elasticidad y punto de maxima resistencia. De la misma manera, demos-
tramos que efectivamente no hay predictibilidad a la hora de localizar una banda
de corte cuando deformamos el material. Realizamos distintas pruebas de deforma-
cion de corte a diferentes temperaturas, donde hemos observado que la formacion y
localizacién de banda de corte es totalmente aleatoria.

Con el objetivo de buscar otras formas de aplicar las redes complejas a nuestro
problema de la deformacion, hemos anadido nuevos parametros al modelo inicial.
En este nuevo modelo, se introducen conceptos como pesos sobre los vértices y las
aristas, condicién de correlacién, asi como una particion donde ahora un vértice no
es un atomo, sino un conjunto de ellos. Hemos aplicado esta nueva metodologia a
las nuevas simulaciones donde integramos el parametro temperatura para estudiar
la aleatoriedad de los eventos plasticos y ver como responden las redes complejas.
Hemos calculado el grado y el coeficiente de clustering que de igual forma, reportan
resultados similares al modelo anterior, pero lo destacable son los resultados de las
distribuciones de grado. Mediante el ajuste de estas distribuciones, y la seleccion
de los parametros particiéon P, temperatura 75 y umbrales selectores de vértices
o5 determinamos que existen clases o ctimulos de dtomos que se comportan, ya

sea colectivamente o aleatoriamente. Vimos que agrupaciones de atomos con un alto
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stress tienden a seguir una estadistica de Poisson, siendo justamente estos atomos los
que participan en la formacién de banda de corte. Por otro lado, también tenemos
otros grupos de atomos, que al tener un stress mas bajo, su comportamiento aleatorio
se limitaba hasta la formacion de zonas de transformacién de corte, asi como fue
demostrado en la Seccién (6.2.2).

Debido a que los sistemas amorfos exhiben mayor complejidad a nivel de configura-
cién atémica, los esfuerzos por entender sus propiedades usando la teoria de fisica de
materia condensada es aun un desafio. No obstante, este trabajo presenta un método
alternativo basado en redes complejas, un instrumento matematico muy interesante

para estudiar las propiedades fisicas de estos sistemas.
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Capitulo 7

Conclusiones y discusion

A lo largo de toda esta tesis hemos realizado un extensivo estudio sobre vidrios
metalicos y redes complejas. En primer lugar, tenemos los vidrios metélicos, un
material que por sobre su interesante forma de fabricacién y diseno, destaca por
sus excelentes propiedades fisicas y mecanicas. Enfocdndonos en su comportamiento
mecanico, sabemos que este material presenta un alto limite elastico con respecto a su
contraparte cristalina. Sin embargo, al ser muy poco ductil, este material experimenta
fractura fragil. Lo que pasa fisicamente es que una vez que empiezan a predominar
las deformaciones irreversibles, habiendo superado el limite elastico, unos elementos
llamados zonas de transformacion de corte juegan un rol importante a la hora de
generar el fallo y por ende la fractura. Estas zonas de transformacion de corte se
unen para formar una banda de corte, y finalmente desencadenar la ruptura.

Para describir los fenémenos fisicos involucrados en la plasticidad de estos materia-
les amorfos, hemos aplicado técnicas de redes complejas y teoria de grafos. En este
trabajo de tesis presentamos esta poderosa herramienta para caracterizar configura-
ciones atémicas a través de una representacién abstracta mediante vértices y aristas,

con tal de monitorear las propiedades fisicas del sistema por medio de métricas to-
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polégicas como el grado, coeficiente de clustering y centralidades. Si bien las redes
complejas han sido ocupadas en diferentes areas de la fisica, poco se ha trabajado en
su aplicacién en ciencia de materiales, y en particular sobre vidrios metélicos expues-
tos a deformacién. De esta manera, y gracias a los esfuerzos que hemos invertido,
en esta tesis sugerimos a las redes complejas como una excelente herramienta ma-
tematica para estudiar y describir propiedades de sistemas macroscopicos por medio
de representaciones topoldgicas como los grafos. En el capitulo (6) presentamos los
resultados tras aplicar esta metodologia.

Previo al trabajo principal de esta tesis, hemos realizado un estudio estadistico de
eventos atémicos y descriptores fisicos para estudiar los defectos estructurales, asi
como las propiedades macroscopicas de los diferentes estados mecanicos que un vi-
drio metalico adopta cuando es deformado por cizalle. Realizamos un estudio de
eventos que definimos como eventos de elongacién, eventos que caracterizan los des-
plazamientos atomicos y describen los defectos. Mediante el calculo de funciones de
densidad de probabilidad, demostramos que las colas de estas distribuciones obe-
decian una ley de potencia previo a la formacion de banda de corte, transitando a
una ley exponencial cuando se genera el fallo del sistema. Desde el punto de vista
estadistico, hemos determinado que la deformacién eléstica y el desarrollo de los
eventos plasticos presentan libertad de escala.

Aparte de lo anterior, realizamos un analisis estadisticos de descriptores fisicos como
el esfuerzo de corte, la deformacién de corte, la deformacién volumétrica y el despla-
zamiento no afin. Construimos las distribuciones de estos descriptores y calculamos
sus propiedades estadisticas, entre ellas, el coeficiente de Gini. Esta métrica fue capaz
de indicar los diferentes estados mecanicos del sistema. Por ejemplo es capaz de iden-
tificar la transicion elasto-plastica, la formacion de banda de corte y posible fractura

del material. Este analisis fue primordial para su aplicacién en nuestra metodologia
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de redes complejas.

Tras la aplicacion de las técnicas de redes complejas, hemos calculado métricas to-
poldgicas tales como el grado, métrica que representa el aumento de la energia interna
producto del disipacion de energia elastica, el coeficiente de clustering, métrica que
representa o logra identificar las zonas de transformacion de corte que interactian
previo a la formacion de banda de corte, y centralidades, métricas que identifican
los atomos que juegan un rol importante en la interaccion de estas zonas de trans-
formacion de corte previo a la localizacién de banda de corte. Sin embargo, lo més
interesante es el estudio de las distribuciones de grado de las redes complejas ins-
tantaneas que se crean con las configuraciones atémicas del sistema. Si conocemos la
forma funcional de estas distribuciones, es posible tener informacion sobre la natu-
raleza de las redes y por ende, sobre la naturaleza estadistica de los eventos plasticos
que intervienen durante la deformacion. Respecto a esto, el resultado principal que
hemos obtenido es que las distribuciones de grado se ajustan bastante bien por una
distribucién de Poisson hasta cuando se localiza la banda de corte. Esto quiere decir
que la red crece de manera aleatoria (los vértices se conectan aleatoriamente mien-
tras transcurre la deformacién). Fisicamente, esto nos dice que los precursores de la
plasticidad en vidrios metalicos, presentan un dindmica erratica, hasta cuando las
zonas de transformacion de corte comienzan a interactuar para formar en definitiva
la banda de corte. Si bien este resultado solo nos habla de que el proceso fisico ocurre
de forma aleatoria (sin un patrén definido debido al estado amorfo del sistema), ain
no tenemos certeza dénde se producira la banda de corte, lo que permitiria predecir
su localizacion y evitar la fractura fragil.

Una manera de comprobar la aleatoriedad de la formaciéon de banda de corte, fue
realizando diferentes simulaciones del vidrio bajo diferentes condiciones iniciales y

construyendo la distribucién espacial de la deformacién atémica local (von Mises

121



strain) para visualizar la banda de corte resultante. De esto, hemos probado en
definitiva que la localizacion de bandas de corte depende de la configuracién atéomica
inicial, asi como de la temperatura, independiente de que el sistema adquiera los
mismos estados mecéanicos después de la deformacién.

Esta tesis introduce una herramienta matematica, el analisis de redes complejas, para
la descripcion de propiedades, asi como para el estudio de cualquier fenémeno fisico
en el drea de la fisica del estado sélido y/o ciencia de materiales. Nuestros resultados
solo son el inicio para un mejor entendimiento de la plasticidad en materiales amor-
fos, en particular vidrios metélicos. Este topico de investigacion tiene mucho por
ofrecer. Aun falta mucho por indagar sobre las mejores estrategias para mapear una
configuracion atémica a un grafo tal de representar la fisica del problema. Inclusive,
hay muchos problemas abiertos que nos gustaria mencionar para futuros proyectos de
investigacion. Como idea principal, seria interesante aplicar redes complejas a sélidos
cristalinos, continuando con el estudio de las deformaciones, o problemas de transi-
ciones de fase, o problemas que involucre propiedades magnéticas, etc. Ademéas de
trabajar con diferentes materiales, seria interesante verificar resultados experimen-
tales con diferentes topologia en redes, por ejemplo, grafos de visibilidad. Debido a
que este campo esta recién siendo explorado, con un poco de creatividad y nocio-
nes basicas de teoria de grafos, es posible iniciar algin proyecto que involucre redes

complejas y ciencia de materiales.
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Apéndice A

Simulaciones Computacionales

A.1. Deformacion de von Mises

Luego de haber determinado la expresiéon para el tensor de deformaciéon n en la
Seccion (3.2.3), la deformacion atémica local, local atomic shear strain o von Mises

strain es definido como

77Mises _ \/%Tr (77 B 77mI>2- (A.1>

Bajo representacion matricial, el tensor de deformacién se expresa como

Nex Ny Nez
1 1
77 - ny:v nyy nyz tal que 77m = gTr(U) = g{n:px + 77yy + sz}, (AQ)

Nex MNzy T2z

donde 7,, corresponde a la deformacién media, siendo la deformacion hidrostética
cuando se satisface 7,, = 1,, = 1... Este descriptor se fundamenta en la comparacion
entre el tensor de deformacion y la deformacién promedio en los ejes principales
para un atomo, resultando en una cantidad que permite cuantificar su grado de

deformacién en el material. Una expresién alternativa para (A.1), es
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Mises

donde es claro que I? = 1.

tendremos que

1 2
= \zm(r-m1)
1
= \/éTr (n2 — 21 + n%I)

= \/%Tr(nQ) — Tr(nmmmI) + %Tr(n?nl), (A.3)

Trabajando con el término Tr(nn,,I) de la ecuacién (A.3),

Noz Moy Nas 100
1
Tr(nnI) = anr(nI):g{ner??nyrﬁzz}Tr Mye Ty Ny= 010
Moz My Mz 001
1 2

Reemplazado (A.4) en (A.

3), tendremos que

; 1
anses —_ \/in(nz) _

1
Tr(nn,I) + §Tr(77m1)

1 2 1
- g{ﬁm + nyy + nzz} + iTr(nmI)

2

New + Myy + N2z {n;m + Myy -+ ﬁzz} TI'(I)

2

-3t ot
{77 +77yy+77zz}2+ {nmm+nyy+nzz}2
-3t ;o

cm»—t colr—~ w |

Nez + Myy + M2z

Trabajando con el término Tr(n?) de la ecuacién (A.5), se tiene que
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2 _ _ _
Tr(n") = Tr Nyz Tlyy  Tlyz Nyz  Tlyy  Tlyz =Tr Mye Syy Mz |

Moz Nay Nz Moz Nay Nz Moz oy Ezz
(A.6)

con

Sow = 7792595 T NayMyz + Nezlzzs
gyy = Naylyz + 7753/ + NyzNzy,

§oo = Malew + NyzMzy + 772,2'

Los términos 7;; del resultado en (A.G) corresponden a las componentes resultantes
del producto n?, componentes que no nos interesa calcular ya que no aportan nada

a los siguientes resultados. Finalmente, (A.6) nos queda

Tl"(772) = nir + 77§y + 773,3 + 20y Nyz + 2022022 + 27y27)2y-

De esta manera, el primer término de la ecuacién (A.5) es

1 1
§T1"(7]2) = 5 (7731- + 77§y + 775,3) + NayNyz + Nazlez + Nyzzy-

Desarrollando el trinomio al cuadrado del segundo término de la ecuacién (A.5),

tendremos

2
{nm + My + UZZ} =15, + 77§y 2, 2eallyy + 2eat)zz + 20y 7z,

obteniendo asi

1 2 1/, N 9 1
B{WM + My + nZZ} = G <77m + Ny + 77zz> + 3 (nzmnyy t Neallzz + nyynm)’
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De esta manera, la deformacion atémica local queda expresada como

12 1 1
Mise _ 2 2 2 2 2 2
[n ¥ ] = 5( Nex + 1y +77zz) & (nm + 1y, + n2z>

| O

1
+ NayMyz + NezNew + NyaTay — 3 ( NaaTlyy FNwaMzz + nyynzz)- (A7)

O

La idea a continuacién es realizar solo la suma con los términos indicados por el L.

Esta suma resulta en

1, 1 1, 3, 2 3,
0 577:1@ - gﬁmnyy + ényy - énmr - gﬁmﬁyy + ényy
1
= 6 [277:%:5 + 277;;; + (n:m - nyy)Q]
1 (aw = 1)

_ 2 2
= () g

Reemplazando este resultado en la tltima expresion para la deformacién atémica

local (A.7), tendremos que

T2 1 1 1
|:77M ses] — g( nim —Hﬁy) + 5( 32 ) - 6 (7792@ + nzy + 77?2) T+ Nay Ty
A A

(Nea — nyy)z' (A.8)

1
+ NezMzx + nyznzy - g <7]mz77zz +77yynzz) + 6

A

Similar a como se desarrollé anteriormente, procedemos a sumar solo los términos

indicados por el A. Esta suma resulta en

1 1 1 2 2 3
A:_2__I:EZZ —n? :_2__xmzz —n?
1
1y L/, ) (Naw — 122)°

Reemplazando este resultado en la ultima expresién para la deformacién atéomica
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local (A.8), tenemos que

12 1 1 1 1

Mise _ 2 2 2 2 2 2

] = G0 3 () + 5 () - G0 ol n2) + meme
O

O
_ 2
> N (Nga — nyy N (Nez — Nzz) (A9)

+ NezNox + MyzNey — (%% 5

——
O

Por 1ltimo, procedemos a sumar solo los términos indicados por el (). Esta suma

resulta en

1 1 2, 2 2

2
gnyynzz + gﬁzz = gnyy - ényynzz + 6

1
= [nf,y + 12, + (yy — nzz)Q]

1y L7, ) (Nyy — 77zz)2
6 (”yy> 5 ("zz + 6

1
O : gnjy - nzz

Finalmente, reemplazamos este resultado en la ultima expresion para la deformacién

atémica local (A.9)

Mises 2 _ 1 2 1 2 1 2 1 2 2 2
|:77 :| - 6<nmc +6 Myy +6 N2z _6 nxx+77yy+nzz

(nm - 77yy>2 (nm - nzz)Q (nyy - nzZ)Q
6 + 6 * 6

(nm - 77yy>2 (nm - lez)2 (nyy - 7722)2
6 + 6 * 6 )

+ 77xy77yz + nxznzx _'_ nyznzy +

= 77xy77yz + nxznzx _'_ nyznzy +

Como el tensor de deformacién es simétrico, obtenemos asi la conocida expresién

para la deformacién atémica local

N2z — nyy)z + (nm —1.2)% F (nyy - nzz)z
5 .

77Mises = \/ 77§y + U;%z + 775,2 +
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Apéndice B

Teoria de Grafos y Redes
Complejas

B.1. Aplicaciones de la matriz Laplaciana

Dentro del marco de las representaciones de una red compleja, uno de los temas
menos cuestionados es como dibujar una red compleja. Bien sabemos que una red,
al ser un instrumento topolégico, tiene propiedades estructurales que no dependen
de la representacién. Sin embargo, a la hora de querer presentar adecuadamente la
informacion de una CN, necesitamos de un algoritmo que dibuje y ordene adecua-
damente los vértices y las aristas. La pregunta que surge ahora es, ;jqué es lo que
caracteriza una buena visualizacion de una red?

La estrategia es ubicar los vértices de la red asegurando en todo momento que aque-
llas aristas que los conectan, sean lo mas cortas posibles. Lo que se prioriza aca es
minimizar el largo topoldgico de las aristas, por sobre la ubicacion real de los vértices.
Asi, consideremos una red unidimensional no dirigida. Nuestro objetivo es escoger
las posiciones de los vértices de manera que minimicen las longitudes de las aristas.

En realidad, lo matematicamente correcto seria minimizar la suma de los cuadrados
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Figura B.1: Visualizacién de dos redes iguales. En (a) los vértices son ubicados alea-
toriamente en el dibujo, mientras que en (b) los vértices son ubicados usando un
algoritmo de diseno de redes, el cual intenta ordenar los vértices conectados asegu-
rando que las aristas sean lo mas cortas posible.

de las longitudes que denotaremos como A%, Asf

A? = %ZAW(% —1,)%, (B.1)

donde (x, — x,) es la distancia entre los vértices u y v, Ay, es un elemento de la
matriz de adyacencia que permite contabilizar solo a aquellos vértices conectados y

el término 1/2 es para evitar el doble conteo. Expandiendo el término cuadrético

A% = % ; A (xi — 2z, + I?)) = % [; ku(L‘i -2 Z AT Ty + ; kv$12;:|
= Z(k“6“” - Auv)xumv = Z Loy Tu Ty, <B'2)

uv

donde L,, es un elemento de la matriz Laplaciana. Finalmente, la ecuacién (B.2) en
notacién matricial serfa A? = x”Lx. En conclusién, gracias a la matriz Laplaciana y
a sus autovectores [108], es posible darle una solucién al problema de representacién

de redes.
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B.2. Distribucién de grado para una red aleatoria

Sea una red aleatoria G(N, p) formada por N vértices y probabilidad de conexién p.

Sabemos que su distribuciéon de grado es la distribucién binomial

N -1 (N —1)!

P = (V) e = S (B

El plan es demostrar que tomando el limite N — oo, obtenemos la distribucién
de Poisson para el grado, considerado como variable continua. Antes de iniciar este

desarrollo emplearemos algunas aproximaciones ttiles como

a n
n!~e "n" paran>1 y e’ = lim (1 + —) .
n—o00 n
Una de estas aproximaciones se deduce de la férmula de Stirling:

Inn! = nlnn—n

Q

nlnn —nlne

o (7)
()

nl ~ e "n".

Q

Q

Comenzamos desarrollando el coeficiente binomial de (B.3). Trabajamos usando el
criterio (N —k) > 1. Matematicamente esto significa que el valor del grado es mucho

menor que la cantidad de vértices del grafo. Asi
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l

N-1\ (N N!
( k >~<k> T kRN —k)!
e NNN
ke~ =R (N — k)(N=h)

e’“(JZ!— k) (Nfi k>N. (B.4)

Q

Q

Reemplazando (B.4) en (B.3), la distribucién binomial para N grande nos queda

KN -k)F N O\
Pk) =< (k! ) (N_k> pPPA-p)NtF con N—1—k— N—k. (B.5)

Definimos el grado promedio como A = (k) = pN. De esta manera, la ecuacién (B.5)

en términos de A nos queda

P N RN N/ pkNE L _bN Nk
(k) = Jm — N—k N N

( Nkk)k ((N ];NA_)ZV"“>

Dado que estamos trabajando para el limite N — ooy (N —k) — 00, la aproximacién

del limite para la exponencial sigue siendo valida:

131



A N—k L N—k
; A ~ o , N ~ ek
g (1-5) e v (g)

Reemplazando estos resultados en (B.6), obtenemos la distribucién de Poisson

e ANk

P(k) = i

B.3. Distribucion de grado para una red libre de

escala

La primera demostracion de que el procedimiento basado en conexiones preferenciales
retorna una distribucién de grado tipo ley de potencia tiene sus origenes cuando Price
[72] estudié una red de citas de publicaciones cientificas. La hipdtesis inicial se basa
en considerar una red dirigida donde los vértices son los papers, y las aristas son
las citas dirigidas. La red progresivamente aumenta su nimero de vértices y aristas,
donde las conexiones tendran mas probabilidad de conectarse con aquellos vértices de
mayor grado. Lo anterior obliga a establecer ciertas condiciones iniciales como: cada
publicacién debe tener un nimero a de citas (cada vértice tiene un grado entrante a)
para que la conexién preferencial pueda ser aplicada y que cada vértice que ingresa
a la red, aporte con ¢ aristas entrante (equivalente a la cantidad de papers que cita
el nuevo paper).

Luego de un extenso desarrollo tedrico, la distribucion de grado entrante se puede
expresar como

B(q+a,2+ a/c)

Pe= B(a,1+a/c) ~’ (B.7)

donde ¢ representa el grado entrante y B es la funcién beta de Euler. Bajo ciertas
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aproximaciones de la funcién gama, como I'(x) ~ 2me "2 1/2 1a identidad,

I'()I'(y) e rat 2
B = ~ r B.8
(fl’,y) F($ _'_ y) 6_(I+y)<l‘ + y)$+y_1/2 (y)7 ( )
y para grandes valores de ¢, la distribucién tomaria la forma
po~(g+a)®~q® dondea=2+". (B.9)
c

El resultado que hemos demostrado resulta ser una distribucién para el grado entran-
te tipo ley de potencia, bajo un modelo de conexion preferencial para el crecimiento
de redes. Ahora, el modelo de Barabési-Albert ofrece una generalizacion al modelo
de Price, donde en este caso la red puede ser no dirigida. Ahora que las condiciones
iniciales son levemente diferentes, en este caso podemos considerar a = ¢, por lo cual,

la ecuacién (B.7) adopta la forma

 Blg+¢3)  B(k3)
Pa= B2 T B(e2)

para k > c, (B.10)

dado que ahora el grado es k. Entonces

 2c(c+1) 3
e ey Dk +2) "

(B.11)

para k suficientemente grande. Con esto demostramos que el modelo de Barabasi-
Albert también genera distribuciones de grado con colas tipo ley de potencia y ex-
ponente de escala a = 3. Para una explicacién mas detallada de este procedimiento,

recomendamos la lectura del libro Networks [69], desde la pagina 443.

133



Apéndice C

Deformacion del vidrio metalico
CuZr: Analisis estadistico de
eventos atomicos y descriptores
fisicos

C.1. Curva esfuerzo-deformacion y termalizacion

La simulacién original que desarrollamos tuvo una duracién de 1 ns (1.000.000 de
pasos), abarcando hasta un 50 % de deformacién. En la Figura (C.1) mostramos la
curva S-S resultante. Como solo estamos interesados en el régimen elasto-pléstico y
momento cuando se localiza la SB, hemos implementado la metodologia de CN solo
hasta el 20 % de deformacion.

Recordamos que previo al proceso de deformacién, el MG es termalizado a Ty = 10 K
mediante el termostato de Langevin. El algoritmo de esta termalizacion reajusta la
fuerza de cada uno de los atomos progresivamente para conseguir una distribucién
de velocidades propia de un sistema a temperatura Tj.

La fuerza se reescribe como F' = F, + Fy + F,, donde F, es la fuerza conservativa

proveniente de las interacciones atomicas, Fy = —muv/w es una fuerza de arrastre que
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Curvas esfuerzo-deformacion

1.2
1.0
© 0.8
S,
"> 0.6
&
0.4
—— Simulacién 1
= Simulacién 2
0.2 — Simulacién 3
= Simulacién 4
= Simulacién 5
0.0 - . : .
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

14

Figura C.1: Curvas esfuerzo-deformaciéon para diferentes diferentes semillas del mo-
delo de termalizacion de Langevin.

se agrega al modelo, el cual es proporcional a la velocidad y a la masa de los dtomos
y donde el término w da cuenta de la friccién. Por ltimo, F,. = \/kgTm/dtw es otra
fuerza que se agrega al modelo, y que contiene el valor de la temperatura deseada. El
ingrediente final para que este algoritmo funcione es que se debe escoger una semilla
inicial que sirve como generador de la direccién aleatoria para dichas fuerzas. Esto
nos permite afirmar que para semillas diferentes, tendremos diferentes dinamicas en
el espacio de fase. A pesar de lo anterior, el estado mecanico de las cinco simulaciones
resulto ser idéntico, demostrando que tales variaciones microscépicas no afectan a

las propiedades y fendmenos macroscopicos.

C.2. Meétodo de regresion lineal

Sea un set de datos (z;,y;), coni =1,..., N, y el modelo f(z) = o+ ex. La expresion

analitica para la pendiente € y el intercepto a que mejor se ajustan a los datos
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corresponden a

62%(1\[2@%—2%2%) y az%(Zx?Zyi—inzxiyiy

donde A’ = N> 22 — (3" x;)?. También, el error de la pendiente, del intercepto y la

incerteza del método S?, son expresados como

52 1
of = N— y o N Zx?, donde 5% = N_3 Z(yz —a —ex;)’.

C.3. Resultados del método de regresién lineal

Para determinar los mejores parametros (€, ) que se ajustan al modelo lineal de las
distribuciones de eventos de elongacién bajo representacion log-log y semi-log, hemos
aplicado el método de regresién lineal. Debido a una doble tendencia lineal en los
datos bajo esas dos representaciones, tuvimos que aplicar una doble regresiéon lineal,
donde los datos son separados por un valor d. que definimos como la elongacion critica

que separa el régimen de pequenas elongaciones del régimen de grandes elongaciones.

Distribucion elongacion Log-Log 5 Distribucion elongacion Log-Log Distribucion elongacién Log-Log

— y=002 Jy — =005 NS, — y=008
PRI --- -4.77log(d)-8.37 -== -4.04log(d)-4.61 --- -3.59/0g(d)-1.03
RN -=-- -4.15log(d)-7.70 0 -=-= -4.32log(d)-4.87 --=- -6.17log(d)-1.03

Log(P(d))

Log(P(d))

Log(P(d))
Iy

-25 -20 ~-15 ~-10 -05 00 -20 -15 -10 -05 00 05 10 —04 -02 00 02 04 06 08 10
Log(d) Log(d) Log(d)
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Distribucion elongacion Log-Log

Distribucién elongacion Log-Log

Distribucién elongacion Log-Log

0 -2 - l‘.
-3 “‘
-2 -4 -
3 3 3
T4 g g
53 ) )
Q Q S -6
~ ~ ~
_6 _7
— y=010 . -71 — y=015 — y=020
--- -1.53l0g(d)-029 N _g| ~ -L6llog(d+033 _g{ --- -1.17log(d)-0.28
~07 --- -8.74log(d)+4.87 --- -25.63log(d)+57.12 --- -43.85l0g(d)+126.96
— -9l . . . . . - -
-04-02 00 02 04 06 08 1.0 1.2 14 14 1.6 1.8 2.0 2.2 2.4 1.00 1.25 1.50 1.75 2.00 2.25 2.50 2.75 3.00
Log(d) Log(d) Log(d)

Figura C.2: Curvas de distribucion de eventos de elongacion en su representacion log-
log junto a su correspondiente ajuste lineal que minimiza a S? y S3. La interseccién
entre ambas rectas se puede interpretar como el valor de elongacién critico d,., cuando
los datos sufren la transicién de una tendencia lineal a otra.

Distribucién elongacién Semi-Log

Distribucion elongacion Semi-Log

. Distribucién elongacién Semi-Log
— y=0.02 S — =005 0 N — y=008
2 \ --- -30.66d+5.35 --- -11.43d+3.68 --- -4.89d+376
--- -71.30d-123 0 --- -5.03d+0.11 --- -3.980+2.38
-2
s g s
g 3 L4
o) o) o)
Q Q Q
~ ~ ~
-6
-8
00 02 04 06 08 10 02 04 06 08 10 12 14 16 05 10 15 20 25 30
Elongaciones d Elongaciones d Elongaciones d
Distribucién elongacién Semi-Log Distribucién elongacion Semi-Log Distribucién elongacion Semi-Log
0 — y=010
= --- 11204078 -1
== -4.040+6.99 = \
_2 _3
3 Sl 3
L -4 g s
5} D _5 5}
[§] [§) [§)
~ ~ ~
-6 -6
-7{ — y=015 — =020
8l -0.280-0.79 -g{ --- -0.17d-1.10
-8 --- -2.69d+25.47 ! --- -1.92d+33.99
. . . . . . | -9 ———————— -9 . . . . . . |
10 15 20 25 30 35 40 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 8 10 12 14 16 18 20 22

Elongaciones d

Elongaciones d

Elongaciones d

Figura C.3: Curvas de distribucion de eventos de elongacién en su representacion
semi-log junto a su correspondiente ajuste lineal que minimiza a S? y S3. La inter-
seccion entre ambas rectas se puede interpretar como el valor de elongacién critico
d., cuando los datos sufren la transicion de una tendencia lineal a otra.
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C.4. ;Coémo determinar la elongacion critica?

Para calcular el punto d., primero necesitamos determinar la interseccién entre las
lineas rectas que mejor se ajustan a las dos tendencias lineales de la distribucion.
Como hemos realizado el ajuste por regresion lineal para todas las distribuciones en
ambas representaciones, conocemos cada uno de los pardmetros (¢;, ;). Sabemos que

fi(log(d)) = €1°%%log(d) + a"%  si d < d-ogrog(y),
Prostos(d, ) = 1 1 (1)

fa(log(d)) = €5°®Clog(d) + a5 si d T d-ogmo8(y),

_ SemilLog SemiLog . < SemiLog
, g1(d) =€ d+« sid g d (),
PSemlLog(d7 /7) _ 1 (02)

g2(d) _ ESemiLogd + agemiLog sid é dgemiLOg(’}/).
Trabajando para el caso de la distribucién en su representacion log-log, la interseccién
de las rectas (fi, f2) la podemos determinar imponiendo f;(log(d.)) = f2(log(d.)).
Esto quiere decir que existe un punto log(d,) que pasa por ambas curvas simultédnea-

mente, por ende

filog(de)) = fa(log(de)),

LogLog Loglog LogLog LogLog
€1 log(d.) + oy = € log(d.) + o ,
LogL LogL LogL LogL

(elog o8 620g Og) log(dc) = a2°g o8 Ozlog 8,
aLogLog o aLogLog
log(d.) = — ;
¢ LogLog LogLog
€1 )
LogLog LogLog
« —
LogLog __ 2 1
dC = &Xp ( LogLog Loglog |- (Cg)
€1 — €

Para el caso de la distribucién en su representacién semi-log es similar, con la dife-

rencia que acd debemos imponer g;(d.) = g2(d.), obteniendo asi
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SemiLog SemiLog
dSemiLog _ 2 — o

c " SemiLog SemiLog *
€1 — €

C.5. Estadistica del esfuerzo atémico

Antes de iniciar el estudio sobre eventos de liberacién de energia, desarrollamos
la primera prueba de nuestra metodologia para determinar las leyes estadisticas
que obedecen. En particular, nos interesa estudiar la cola de las distribuciones, la
cual representa a aquellos eventos que exhiben mayor liberacion de energia. Como
elemento de prueba, hemos trabajado con la serie temporal de distribuciones de
esfuerzo, en particular, con las distribuciones P(co,,) (componente zy del tensor de

esfuerzo o de cada dtomo) y con las distribuciones P(gMises),

g le=7 Tensor de esfuerzo: Componente XY 1e-6  Tensor de esfuerzo: Shear Stress
— y=0.03 121 y=0.03
] y=0.06 y=0.06
7/ — y=0.09 101 y=0.09
— y=0.12 y=0.12
61 = =
y_0.15 ~ 081 y_O.lS
rl [ o
a4l 806 =
o
31 0.4
2<
0.2
1<
(0 == 0.0+—=
-15 0.0

oM:ses

Figura C.4: Funciones densidad de probabilidad de stress P(o,,) y P(c™**) para
diferentes valores de deformacion ~.

En relacion a la deformacion de cizalle en la direcciéon xy, hemos construido cada
una de las distribuciones de la componente xy del tensor de esfuerzo junto a las

distribuciones del invariante de von Mises stress. En la Figura (C.4) mostramos los
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resultados obtenidos para estas distribuciones infiriendo a priori que las colas de estas
curvas obedecen una ley exponencial. Para determinar la forma funcional de las colas,

iniciamos el procedimiento construyendo la representaciéon log-log y semi-log de estas

distribuciones.
Log-Log Distribuciones gy, Semi-Log Distribuciones gy,
~141 — -141
151 -151
_16<
~_~ _16< ~_~
'; '}—17<
5 -171 S ,
= "7 — y=003 T -181 y=003 \!
s y=0.06 5 y=0.06 ,
S8 009 9 199 | =009
_1g] — ¥=012 ~201 le — y=012
— y=0.15 | — y=0.15
_y0) — v=0.18 -2l — y=0.8
y=0.20 -9 I y=0.20
g8 9 10 11 12 13 14 -15 -1.0 -05 00 05 10 15
LOg(ny) Oxy le6
Log-Log Distribuciones g™ises Semi-Log Distribuciones gises
144 — v=0.03 TN . -144
y=0.06 '
=151 — y=0.09 4 -15-
. -16| — ¥=012 ' ~ ~ 16/
T — y=0.15 2
g -171 — y=018 £ -17;
b - b — y=0.03
S y=020 k) Y
g -18 g-18 y=0.06
(@)} o i
S -191 9-191 | — y=0.09
! — y=0.12
-20 ‘ -201 — y=0.15
-211 Nl 1] — y=0.18 |
) I y=020
=221 : : : , , . . =221, . i i . .
11.0 11.5 12.0 12,5 13.0 13.5 14.0 145 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5
LOg(UMises) oMises leb

Figura C.5: Funciones densidad de probabilidad de la Figura (C.4) en su represen-
tacion log-log y semi-log para distintos valores de deformacion ~.

La Figura (C.5) nos muestra que las colas de las distribuciones bajo representacion
log-log y semi-log obedecen una relacién lineal de la forma log(P(0)) = elogo + «

y log(P(0)) = eo + «, respectivamente. Usando el método de regresién lineal, he-
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mos determinado numéricamente la pendiente €(y) y el intercepto «a(7y) para ca-
da una de las colas. Vemos que para log(o,,) = 13.81,0,, ~ 1.000.000, y para
log(oMises) = 14.45, oM ~ 1.900.000 aproximadamente, se da inicio a las colas de
cada distribucion, las cuales son ajustadas para determinar si la estadistica de altos

esfuerzos sigue una ley de potencia o una ley exponencial.

Error relativo - Distribuciones g, Error relativo - Distribuciones g"es
— Log-Log 0.0281 — Log-Log
0.02501 — Semi-Log 0.0261 — Semi-Log
0.02251 0.024 1
0.02001 0.022 1
5 0.01751 5 0.0201
0.0150 0.0181
0.016 1
0.0125
0.014+
0.0100
T T T T T T T 0.012< T T T T T T T
0.000 0.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175 0.200 0.0000.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175 0.200
14 14

Figura C.6: Error relativo de la pendiente de la tendencia lineal en la cola de las
distribuciones de esfuerzo P(o,,) y P(c™M**) en representacion log-log y semi-log.
La curva azul corresponde a los calculos realizados sobre la distribucién log-log y la
curva roja sobre la distribucién semi-log.

El resultado mas importante del ajuste lineal se refleja en las curvas del error relativo
de las pendientes de las relaciones lineales. Este error relativo lo hemos calculado
como el cociente entre el error de la pendiente (resultado de la regresién lineal) y el
valor absoluto de la pendiente. Los resultados que hemos obtenido en (C.6) senalan

que las distribuciones P(o,,) y P(oMises)

, tienen una cola exponencial. Dado que
el error relativo determinado por el ajuste es menor para las distribuciones en su
representacion semi-log (para todo el proceso de deformacién), esto afirma que las

colas de dichas distribuciones se ajustan mejor a una ley exponencial ya sea para

deformaciones elasticas o plasticas.
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Figura C.7: Pendiente e intercepto de la tendencia lineal en las colas de las distribu-
ciones de esfuerzo P(o,,) y P(c™*%*) en representacién log-log y semi-log. La curva
azul corresponde a los célculos realizados sobre las distribuciones o,, y la curva roja
sobre las distribuciones o™ises,

En resumen, el procedimiento basado en calcular la representacién log-log y semi-
log de las distribuciones de esfuerzo, nos ha permitido determinar que las colas de
dichas distribuciones obedecen una estadistica controlada por una ley exponencial
de la forma P(o) = e“7+2() donde la pendiente €(y) aumenta conforme aumenta
la deformacién. Este resultado lo podemos ver en la Figura (C.7), asi como también

el intercepto, determinando finalmente la forma funcional de las colas.

C.6. Estudio del bin para las distribuciones de
probabilidad

Antes de calcular y graficar las funciones de densidad de probabilidad de los des-
criptores fisicos, es necesario hacer un estudio del bin adecuado para construir las
curvas. El bin se define como el intervalo o rango en el que se agrupan valores de

los datos. Sea «v una variable aleatoria y P(«) su funcién probabilidad. ;Cudl es la
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probabilidad de encontrar un « entre agy y ag + da? Justamente, el da es el bin que
buscamos que nos ayude con la construccion de las curvas. Sabemos que su seleccién
no puede ser completamente arbitraria ya que puede generar pérdida de informacién
y/o distorsién en la forma de la distribucién. Con respecto a los datos de la variable
de estudio, si el bin es demasiado grande, puede suavizar demasiado la distribucién
y ocultar detalles importantes, mientras que si el bin es demasiado pequeno, la curva
perdera suavidad debido a las fluctuaciones.

Inicialmente establecimos que cada una de las curvas P(a) tendrd un total de n =
2.000 datos para construirla. Bajo esta condicién, el bin da viene determinado por
do = Aa/n, donde A = apax — i es el ancho de todo el intervalo de valores
que toma el descriptor a. Basicamente, el intervalo lo equiparticionamos por el total
de datos n para asi obtener el bin. Dado que tenemos una base de datos de 580.800
valores para cada descriptor, la particiéon n inicialmente es adecuada. Sin embargo,
dado que estos descriptores cambian con el aumento de la deformacion, tendremos
una distribucion para cada valor de deformacion v, lo cual debemos tener atencion
con Aa ya que no es constante. Si este valor aumenta/disminuye demasiado, la
particiéon n = 2.000 ya no serfa 1til ya que resultaria un bin més grande/pequenio
respectivamente. La seleccién de esta particion fue un trabajo de prueba y error.

A continuacién se muestran los valores maximos y minimos que toma cada uno de
los descriptores para evaluar la evolucién del ancho de las P(«) en funcién de la
deformacion.

Las curvas que podemos ver en la Figura (C.8) nos muestran que efectivamente A«
no es constante para todo valor de v, por lo cual es necesario trabajar con un bin
adaptativo. Los resultados muestran que para los descriptores {nMises nVol 921 el
A« aumenta, haciendo que las distribuciones pierdan suavidad si consideramos el

bin inicial fijo. Una manera de evitar este problema es haciendo que el bin aumente
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Figura C.8: Valores maximos y minimos que toman los descriptores o =
{oMises pMises Vol ' 921 “en funcién de la deformacién . Se incluye la curva Aa =
Qmix — Omin Para monitorear la evolucién del ancho que tendran las distribuciones.

en funcién de la deformacién bajo la restriccion Aa/da ~ 2.000, la cual nos dice que
cada distribucién estara formada por 2.000 puntos, asegurando una buena represen-
taciéon de la curva y sin perder informacion estadistica. Para nuestras distribuciones,
ha sido prueba y error verificar que 2.000 puntos eran los mas adecuados para la cons-
truccién de las curvas. Cabe senalar que Aq, al ser relativamente constante para el

Mises

descriptor o , su bin no mostré grandes variaciones.
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C.7. Calculo de las curvas de Lorenz

En esta seccion vamos a explicar el procedimiento para construir las curvas de Lo-
renz a partir de una distribucion de datos, en particular, para nuestro problema
sobre las distribuciones de descriptores fisicos de la Seccién (5.4). Para simplificar la
explicacion, llamaremos a un descriptor arbitrario como «.

En un determinado instante de la dinamica, el simulador calcula el valor de o para
los 580.800 atomos de la celda. A partir de este set de datos se puede construir un
histograma y una funcién densidad de probabilidad como se ve en la Figura (5.11).
Para calcular la curva de Lorenz asociada a esta distribucién de datos de «, se deben

seguir los siguientes pasos:

1. Ordenar la lista de datos en orden creciente de a.

2. Calcular el descriptor total (equivalente a la riqueza total del sistema). Esto
se calcula como la suma de todos los valores de «, es decir ar = Zf\gl o; con

N, = 580.800 el numero total de dtomos.

3. Finalmente los puntos de la curva de Lorenz vienen dados por

I — K2 22:1 Q;
% Naa ar )

donde el término i/N corresponde a la fraccién acumulada de la poblacién de

atomos y el término 2221 aj/ar es la fraccién acumulada del descriptor total.

Finalmente, con los pares ordenados L; con i = 1,2, 3, ..., 580.800, se construye la cur-
va de Lorenz. El procedimiento anterior se repite para cada una de las distribuciones

de « para asi obtener la serie temporal del coeficiente de Gini.
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C.8. Analisis estadistico de otras cantidades fisi-

cas

Otras cantidades que cumplen un rol importante en la fisica del problema son los
tensores de esfuerzo y deformacién. El tensor de esfuerzo es calculado por LAMMPS
mediante la formulacion del virial, y el tensor de deformacion lo calcula OVITO
mediante la comparacién de una configuracién atémica de referencia (por defecto la
inicial) con todas las demas. Esto se ejecuta para determinar la mejor transformacion
tensorial que lleva del estado inicial a un estado deformado. A esta transformacion
inicial se le conoce como tensor gradiente de deformacion F, y mediante la expresién
(FTF —1)/2 se obtiene el tensor de deformacién Green-Lagrange.
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Figura C.9: Distribuciones de las componentes {zx,yy, zz, xy, xz,yz} del tensor de
esfuerzo o para diferentes valores de deformacion .

Hemos construido las distribuciones de cada una de las 6 componentes del tensor

de esfuerzo y deformacion para analizar cémo estas evolucionan para los diferentes
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Figura C.10: Distribuciones de las componentes {zz, yy, 2z, xy, xz,yz} del tensor de
esfuerzo n para diferentes valores de deformacién ~.

estados mecanicos que adquiere el sistema producto de la deformacién de corte. En
la Figuras (C.9) y (C.10) se presentan dichas distribuciones para diferentes valores
de ~y. La componente {zy} de los dos tensores exhibe un comportamiento levemente
diferente a las otras componentes del mismo tensor. Esto tiene sentido ya que la
deformacién de corte que se estd desarrollando va justamente en la direccién {zy}, asi
que por ahora no es ningtiin misterio. Para una mejor comprension de estos resultados,
revisamos la serie temporal del promedio de estas distribuciones mediante el calculo
del momento de primer orden.

El promedio es una de las propiedades mas simples de una distribucion de datos. En
este caso, su calculo nos esta dando una idea de cémo responde el material a nivel
macroscépico. Por ejemplo, el promedio del tensor de esfuerzo de la Figura (C.11)
nos muestra algunos resultados interesantes.

Primero, vemos que podemos reproducir la curva esfuerzo-deformacién a través del

147



Tensor de esfuerzo Tensor de deformacion

J— 0104 —
2000001 (0 (N
— (Uyy) — (nyy)
1500001 (0z) 0.084 — (nz)
-~ - (ny) e - (nxy)
E — (Oxz S - pes
S 100000 :0 ; S 006{ E" i
-_6 yz 6 nyz
SE) 0000 g
5 ° 5 0.041
o [+ 8
0
0.02
-50000
0.00
0.000 0.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175 0.200 0.000 0.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175 0.200
|4 Y

Figura C.11: Promedio de cada una de las componentes del tensor de esfuerzo y
deformacion en funcion de la deformacién. Promedio calculado como el momento de
primer orden de cada distribucién de la Figura (C.9) y (C.10), donde la integral fue
calculada numéricamente mediante el método del trapecio.

promedio de la componente {zy} de dicho tensor, es decir, hemos encontrado otra
forma para calcular esta propiedad a diferencia de como lo hace LAMMPS (tensor
de presiones promediado en el volumen). Por otro lado, vemos que el sistema no
responde en las direcciones {zz,yz} bajo la deformacién de corte. Sin embargo, las
componentes principales si muestran variaciones, siendo la componente {zz} la més
interesante de destacar, y esto basicamente se debe al fenémeno de distorsion.

Ahora, para el caso de los tensor de deformacion, continta siendo interesante ver lo
que pasa con la componente {zy}. Como el promedio de la deformacién se calcu-
la en funcién de la deformacién, la respuesta es una relacién lineal. Para las otras
componentes, nuevamente hay resultados por destacar como la evidencia de que las
componentes principales si sufren deformacién. Lo mas destacable de esto es que ca-
da curva tiene un comportamiento independiente pero dando cuenta de los distintos
estados mecanicos del sistema, que a priori no podriamos saber si no revisamos los
mapas de distribuciones espaciales. En conclusién, hemos realizado estos calculos pa-

ra ensenar lo poderoso que pueden ser los analisis estadisticos de estos descriptores.
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Apéndice D

Redes complejas en la descripcion
de las propiedades mecanicas de
vidrios metalicos

D.1. Distribuciones de Shear Stress

Similar a como se hizo en la Seccién (5.4), hemos calculado las distribuciones del
Shear Stress para cada una de las simulaciones termalizadas a Ty = {15,20,25} K
y bajo las particiones P = (p,p,p) donde p = {21,22,23}. Usando estas particio-
nes, el nimero de celdas candidatas a formar parte de las CN son Np = p® =
{9.261,10.648,12.167}, cantidades ideales para la formacién de las redes evitando
algin problema numérico por la densificacion de vértices y aristas.

La condicién (6.9) selecciona las celdas como vértices de la red, dependiendo de un
umbral previamente escogido. Para fijar el valor de este umbral, primero necesitamos
conocer cémo se distribuyen los valores (densidad de probabilidad) del Shear Stress
de cada celda del engrillado para cada estado de deformacion .

En la Figura (D.1) registramos cémo se distribuyen los valores del Shear Stress en

funcién de diferentes parametros. En general, vemos que para mayores deformacio-
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Figura D.1: Funciones densidad de probabilidad del descriptor Shear Stress en fun-
cién de la deformacion v, de la temperatura inicial Ty y de las particiones P.

nes, <O.Mises>

aumenta ligeramente, mientras que para las diferentes temperaturas y
particiones, solo se observan leves cambios en la probabilidad. En general la forma
de las curvas se conserva independiente de los tres parametros en cuestion.

Con este punto de partida, estamos en condiciones de iniciar la construccién de las

redes y realizar el andlisis de las métricas topoldgicas.

150



Bibliografia

1]

[6]

[7]

8]

W. Klement, R.H. Willens, and P. Duwez. Non-crystalline structure in solidi-
fied gold-silicon alloys. Nature, 187(4740):869-870, 1960.

P. Duwez. Structure and properties of alloys rapidly quenched from the liquid
state. ASM Trans Quart, 60(4):605-633, 1967.

T.R. Anantharaman. Metallic glasses: Production, properties and applications.

Ziirich, Switzerland: Trans Tech Publications, 1984.

W.J. Boettinger, J.H. Perepezko, and H.H. Liebermann. Rapidly solidified
alloys: Processes, structures, properties, applications. New York: Marcel Dek-

ker, 1993.

H. Jones and C. Suryanarayana. Rapid quenching from the melt: An annotated

bibliography 1958-72. Journal of Materials Science, 8(5):705-753, 1973.

H. Jones. Rapid solidification of metals and alloys. London, U.K.: The Insti-

tution of Metallurgists, 1982.
C. Suryanarayana and A. Inoue. Bulk metallic glasses. CRC Press, 2017.
M. Miller and P. Liaw. Bulk metallic glasses: An overview. Springer Science

& Business Media, 2007.

151


https://drive.google.com/file/d/1NU5t1Bzwku_A62hH-iMz_aWag6Z2Ys35/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1NU5t1Bzwku_A62hH-iMz_aWag6Z2Ys35/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1UE7NitSSHFryN3ZNqaaIeuHTwebLupeR/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1UE7NitSSHFryN3ZNqaaIeuHTwebLupeR/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Eov07cwAZeTbtikoaYNaoVoUtKu-ZskT/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/13lSb4OyxiHxdBsTROPl4S-dIe5TR4Q1M/view?usp=drive_link

[9]

[10]

[11]

[12]

[13]

[14]

[15]

M. Chen. Mechanical behavior of metallic glasses: microscopic understanding
of strength and ductility. Annual Review of Materials Research, 38:445-469,
2008.

C.A. Schuh, T.C. Hufnagel, and U. Ramamurty. Mechanical behavior of amorp-
hous alloys. Acta Materialia, 55(12):4067-4109, 2007.

W.H. Wang. Bulk metallic glasses with functional physical properties. Advan-
ced Materials, 21(45):4524-4544, 20009.

P. Tiberto, M. Baricco, E. Olivetti, and R. Piccin. Magnetic properties of bulk

metallic glasses. Advanced Engineering Materials, 9(6):468-474, 2007.

M.F. Ashby and A.L. Greer. Metallic glasses as structural materials. Scripta
Materialia, 54(3):321-326, 2006.

S. Milgram. The small-world problem. Psychology Today, 2(1):60-67, 1967.

S. Abe, D. Pastén, and N. Suzuki. Finite data-size scaling of clustering in
earthquake networks. Physica A: Statistical Mechanics and its Applications,
390(7):1343-1349, 2011.

S. Abe, D. Pastén, V. Munoz, and N. Suzuki. Universalities of earthquake-

network characteristics. Chinese Science Bulletin, 56(34):3697-3701, 2011.

A. Gheibi, H. Safari, and M. Javaherian. The solar flare complex network. The
Astrophysical Journal, 847(2):115, 2017.

F. Daei, H. Safari, and N. Dadashi. Complex network for solar active regions.

The Astrophysical Journal, 845(1):36, 2017.

L. Papadopoulos, M.A. Porter, K.E. Daniels, and D.S. Bassett. Network analy-

sis of particles and grains. Journal of Complex Networks, 6(4):485-565, 2018.

152


https://drive.google.com/file/d/17uoqUcBZTlo0-fAiPlTQYndA1_di53JV/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17uoqUcBZTlo0-fAiPlTQYndA1_di53JV/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12oIuQ_02hFMgmXB_ooxd1Gy9ScoaBZev/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12oIuQ_02hFMgmXB_ooxd1Gy9ScoaBZev/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aAIeGIlfycEZ83X3bixZpX96UPLOSUBh/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1tjMVyJsfoG25TyLMOVZYBoaOc-uSwh9a/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1tjMVyJsfoG25TyLMOVZYBoaOc-uSwh9a/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1rhBzEfKQkZD3d252xCFvw51gHMvWQLHl/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1j8UEygPIK-r0b5qwKMq0JstZdpyHR8zU/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1lIoLUa8sRfjAz9bMf9hByvygDYB2FFIZ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1lIoLUa8sRfjAz9bMf9hByvygDYB2FFIZ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1OjVoP3lku92vGOQRxIZrcHiwvPnoqo4H/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1OjVoP3lku92vGOQRxIZrcHiwvPnoqo4H/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1km5gn4OdaFYDqF5czGO8RqmkffK0SKPk/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1sqxSVm8aEtDh8Qz809IXsCjARE3nO4Nv/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17UnROEPqZ0FQto55Y1DD7wR_0aDh4Piq/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17UnROEPqZ0FQto55Y1DD7wR_0aDh4Piq/view?usp=drive_link

[20]

[21]

[22]

23]

[24]

[25]

[26]

[27]

A. Kiv, A. Bryukhanov, V. Soloviev, A. Bielinskyi, T. Kavetskyy, D. Dyachok,
I. Donchev, and V. Lukashin. Complex network methods for plastic deforma-

tion dynamics in metals. Dynamics, 3(1):34-59, 2023.

J. Li, Z.L. Wang, and T.C. Hufnagel. Characterization of nanometer-scale

defects in metallic glasses by quantitative high-resolution transmission electron

microscopy. Physical Review B, 65(14):144-201, 2002.

A. Hirata, T. Morino, Y. Hirotsu, K. Itoh, and T. Fukunaga. Local atomic
structure analysis of Zr-Ni and Zr-Cu metallic glasses using electron diffraction.

Materials Transactions, 48(6):1299-1303, 2007.

M. Hagiwara and A. Inoue. Production techniques of alloy wires by rapid
solidification. In Rapidly solidified alloys: processes, structures, properties, ap-

plications, pages 139-155. Marcel Dekker New York, 1993.

E.H. Strange and C.A. Pim. Process of manufacturing thin sheets, foil, strips,

or ribbons of zinc, lead, or other metal or alloy, 1908. US Patent 905,758.

C. Suryanarayana. Mechanical alloying and milling. Progress in Materials

Science, 46(1-2):1-184, 2001.

S.M. Sharma and S.K. Sikka. Pressure induced amorphization of materials.

Progress in Materials Science, 40(1):1-77, 1996.

D. Turnbull. Metastable structures in metallurgy. Metallurgical Transactions

B, 12:217-230, 1981.

S. Steeb and P. Lamparter. Structure of binary metallic glasses. Journal of

Non-Crystalline Solids, 156:24-33, 1993.

153


https://drive.google.com/file/d/1gUKToAiW_MrC8x6FzqKkDrqhv36Lcero/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1gUKToAiW_MrC8x6FzqKkDrqhv36Lcero/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1cL8JBuPur2rbGX2JnED2eDulp3_l6c4v/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1cL8JBuPur2rbGX2JnED2eDulp3_l6c4v/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1cL8JBuPur2rbGX2JnED2eDulp3_l6c4v/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eO6eEczsS93eiM_ZlfVBh-lxVJ5Gn9ut/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eO6eEczsS93eiM_ZlfVBh-lxVJ5Gn9ut/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1J8QEMMvDtOM7X9jRjBmoSvXaSrcMLa8_/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1J8QEMMvDtOM7X9jRjBmoSvXaSrcMLa8_/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1vElRdtXLI8eRj1IoqubzOvLhDWV-5meq/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17m7SOPhKkmsiAva3FRE9Z11Tc34JAtE2/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1OOdaE7Rb0FVM6pVD6Dft5K3-qvlsB7VL/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1XSmxShSGZZh-RPxYDwXxf8NlB5ptNntk/view?usp=drive_link

[29]

[30]

[32]

[34]

[35]

[36]

[37]

A. Inoue, K. Kita, T. Zhang, and T. Masumoto. An amorphous Las;Aly5Nigg
alloy prepared by water quenching. Materials transactions, JIM, 30(9):722—
725, 1989.

A. Inoue, N. Nishiyama, and T. Matsuda. Preparation of bulk glassy
PdyoNijgCuzgPsg alloy of 40 mm in diameter by water quenching. Materials

Transactions, JIM, 37(2):181-184, 1996.

K. Amiya and A. Inoue. Preparation of bulk glassy Mgg-Y10Cu;5Ag;Pd5 alloy
of 12 mm in diameter by water quenching. Materials Transactions, 42(3):

543545, 2001.

N. Nishiyama and A. Inoue. Glass-forming ability of Pdss 5CusoNi7 5P alloy
with a low critical cooling rate of 0.067 K/s. Applied Physics Letters, 80(4):
568-570, 2002.

H.S. Chen. Thermodynamic considerations on the formation and stability of

metallic glasses. Acta Metallurgica, 22(12):1505-1511, 1974.

A.J. Drehman, A.L. Greer, and D. Turnbull. Bulk formation of a metallic glass:

PdyoNigPso. Applied Physics Letters, 41(8):716-717, 1982.

H.W. Kui, A.L. Greer, and D. Turnbull. Formation of bulk metallic glass by
fluxing. Applied Physics Letters, 45(6):615-616, 1984.

A.S. Argon. Plastic deformation in metallic glasses. Acta Metallurgica, 27(1):
47-58, 1979.

C. Schuh and A. Lund. Atomistic basis for the plastic yield criterion of metallic
glass. Nature Materials, 2(7):449-452, 2003.

154


https://drive.google.com/file/d/1b2PXBkeWAEZNIxBXheMrVfvuz67XndgC/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1b2PXBkeWAEZNIxBXheMrVfvuz67XndgC/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1gzfl6C5a4d37QI6lKn5_5e1ugg83Y2Ik/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1gzfl6C5a4d37QI6lKn5_5e1ugg83Y2Ik/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1a82I-rDN6nw_vVOIk1NIzWkcxNduTAbk/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1a82I-rDN6nw_vVOIk1NIzWkcxNduTAbk/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1h0lFTfXhq8keaZjtM_r0xIoNzUDsI1hM/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1h0lFTfXhq8keaZjtM_r0xIoNzUDsI1hM/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1fYQrTgVPPmi3r5lyyMnwPXIPovE5C0Ll/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1fYQrTgVPPmi3r5lyyMnwPXIPovE5C0Ll/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1jh1oFTJHJ5DR9eC_vsP1bvzY1ZfUJPzm/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1jh1oFTJHJ5DR9eC_vsP1bvzY1ZfUJPzm/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1CBoLcozoClrvJRPEsZUTW54Qe6TOLMAH/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1CBoLcozoClrvJRPEsZUTW54Qe6TOLMAH/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17R9ie2Yzlclw1kvqh4Z8XcHSFlRcMp0P/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1GLW9xj1ZHB7WDRp0p7qd-TkjFrmD962B/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1GLW9xj1ZHB7WDRp0p7qd-TkjFrmD962B/view?usp=drive_link

[38]

[39]

[40]

[41]

[42]

[45]

[46]

C.A. Pampillo. Localized shear deformation in a glassy metal. Scripta Meta-

llurgica, 6(10):915-917, 1972.

W.H. Jiang, F.E. Pinkerton, and M. Atzmon. Mechanical behavior of shear
bands and the effect of their relaxation in a rolled amorphous Al-based alloy.

Acta Materialia, 53(12):3469-3477, 2005.

J.J. Lewandowski and A.L. Greer. Temperature rise at shear bands in metallic

glasses. Nature Materials, 5(1):15-18, 2006.

J. Das, M.B. Tang, K.B. Kim, R. Theissmann, F. Baier, W.H. Wang, and
J. Eckert. “Work-hardenable” ductile bulk metallic glass. Physical Review
Letters, 94(20):205-501, 2005.

D.C. Hofmann, J-Y. Suh, A. Wiest, G. Duan, M-L. Lind, M.D. Demetriou, and
W.L. Johnson. Designing metallic glass matrix composites with high toughness

and tensile ductility. Nature, 451(7182):1085-1089, 2008.

F. Szuecs, C. Kim, and W. Johnson. Mechanical properties of
Zrs62 1113 8Nb5 0Cug oNis 6Bejo 5 ductile phase reinforced bulk metallic glass

composite. Acta Materialia, 49(9):1507-1513, 2001.

M. Sepulveda-Macias, N. Amigo, and G. Gutiérrez. Tensile behavior of
CusoZrsp metallic glass nanowire with a B2 crystalline precipitate. Physica

B: Condensed Matter, 531:64-69, 2018.

[.C. Noyan and J.B. Cohen. Residual stress: Measurement by diffraction and

interpretation. Springer, 2013.

H.F. Poulsen, J.A. Wert, J. Neuefeind, V. Honkimaki, and M. Daymond. Mea-

155


https://drive.google.com/file/d/13Ilg3lyMkA_1sO4lIZ1Y8Y9JQ4vKwjIq/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1hEOMDqtWPQIRcaXT8MKtiXRobdlD-0dL/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1hEOMDqtWPQIRcaXT8MKtiXRobdlD-0dL/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eslUnIc7qpluDEAQBYkejchguEIXGy0u/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eslUnIc7qpluDEAQBYkejchguEIXGy0u/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Oh6GOmT2FgZu7CArJk6aKFfYKn8BsSvl/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/18iO98NEIIEZiapJvHO5IhWf2ZdVwqVKK/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/18iO98NEIIEZiapJvHO5IhWf2ZdVwqVKK/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/19KzBxWk6unX2a_jvMgc5HCagMJiyw0iC/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/19KzBxWk6unX2a_jvMgc5HCagMJiyw0iC/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1GwEVlUKKj1t17jLq7QUvfarHEMJOt5Kn/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1GwEVlUKKj1t17jLq7QUvfarHEMJOt5Kn/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1oHFrY3-4ltRnpO_KxdO4loLvfOZWgMWb/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1oHFrY3-4ltRnpO_KxdO4loLvfOZWgMWb/view?usp=drive_link

[47]

[48]

[49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

suring strain distributions in amorphous materials. Nature Materials, 4(1):

33-36, 2005.

W.L. Johnson. Thermodynamic and kinetic aspects of the crystal to glass
transformation in metallic materials. Progress in Materials Science, 30(2):

81-134, 1986.

L. Leuzzi and T.M. Nieuwenhuizen. Thermodynamics of the glassy state. CRC
Press, 2007.

D. Frenkel and B. Smit. Understanding molecular simulation: From algorithms

to applications. Elsevier, 2001.

M.P. Allen and D.J. Tildesley. Computer simulation of liquids. Oxford Uni-

versity Press, 2017.

D.C. Rapaport. The art of molecular dynamics simulation. Cambridge Uni-

versity Press, 2004.

R.M. Martin. Electronic structure: Basic theory and practical methods. Cam-

bridge University Press, 2020.

G. Kresse and J. Furthmuller. Efficient iterative schemes for ab initio total-
energy calculations using a plane-wave basis set. Physical Review B, 54(16):

11169, 1996.

P. Giannozzi, S. Baroni, N. Bonini, M. Calandra, R. Car, C. Cavazzoni, D. Ce-
resoli, G.L. Chiarotti, M. Cococcioni, I. Dabo, et al. QUANTUM ESPRESSO:
a modular and open-source software project for quantum simulations of mate-

rials. Journal of Physics: Condensed Matter, 21(39):395502, 2009.

156


https://drive.google.com/file/d/1oHFrY3-4ltRnpO_KxdO4loLvfOZWgMWb/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1oHFrY3-4ltRnpO_KxdO4loLvfOZWgMWb/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1CNLHZ62iOydXVBKAlf40uBRiE3iIrpE2/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1CNLHZ62iOydXVBKAlf40uBRiE3iIrpE2/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1GrarpkyBRZR1nAogvMeb1-PVs_oAOt-F/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1MYxG6XEylBkiFL3_eul7rsLj_3St54PQ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1MYxG6XEylBkiFL3_eul7rsLj_3St54PQ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1D7LsK29nh3aIxuznTETlbRIXAdirCq_s/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Hbi58R7qZgROZ060pliHCSyuk7NLLVNG/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1pN6UhTEUCTU6e2Sc3n7xt345F0lC5hD5/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1oi9u-4-VGKDO4mq7787W7CzEh0KeKS--/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1oi9u-4-VGKDO4mq7787W7CzEh0KeKS--/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1C9hsmxK1DLrESXjHum8YzXo2lxEI_EeW/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1C9hsmxK1DLrESXjHum8YzXo2lxEI_EeW/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1C9hsmxK1DLrESXjHum8YzXo2lxEI_EeW/view?usp=drive_link

[55]

[58]

S. Plimpton. Fast parallel algorithms for short-range molecular dynamics.

Journal of Computational Physics, 117(1):1-19, 1995.

K. Vollmayr-Lee. Introduction to molecular dynamics simulations. American

Journal of Physics, 88(5):401-422; 2020.

S. Davis, C. Loyola, F. Gonzalez, and J. Peralta. Las Palmeras Molecular
Dynamics: A flexible and modular molecular dynamics code. Computer Physics

Communications, 181(12):2126-2139, 2010.

A. Stukowski. Visualization and analysis of atomistic simulation data with
OVITO-the Open Visualization Tool. Modelling and Simulation in Materials

Science and Engineering, 18(1):015012, 2009.

R. Balakrishnan and K. Ranganathan. A textbook of graph theory. Springer

Science & Business Media, 2012.
R. Diestel. Graph theory, 2000.

J. Bouttier, P. Di Francesco, and E. Guitter. Geodesic distance in planar

graphs. Nuclear Physics B, 663(3):535-567, 2003.

E.W. Dijkstra. A note on two problems in connexion with graphs. Numerische

Mathematik, 1:269-271, 1959.

R. Bellman. On a routing problem. Quarterly of Applied Mathematics, 16(1):
87-90, 1958.

D.J. Watts and S.H. Strogatz. Collective dynamics of ‘small-world” networks.
Nature, 393(6684):440-442, 1998.

P.G. Lind, M.C. Gonzalez, and H.J. Herrmann. Cycles and clustering in bi-
partite networks. Physical Review E, 72(5):056127, 2005.

157


https://drive.google.com/file/d/1fiMfedU-eGW168ukHVJOrNAp6rWkmcPs/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/17Sg4bs1zCAyE0qTdZz9YQygr1UbqsUnp/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1bY43PfYsN5AIbbN1ZsIzE17HlPP6HnSu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1bY43PfYsN5AIbbN1ZsIzE17HlPP6HnSu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1_vrfK5oepX5_qQOb2kgwTXaZb4FGdmTb/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1_vrfK5oepX5_qQOb2kgwTXaZb4FGdmTb/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1-NY-U_8fVkcmXxEp_9iLDklJ-0uEYf9X/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/14Yszg4D2McoAJg-yTSXiNE1wwZpoA_qO/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1FWw4ZwZrkdeFjsyDtW2aKT1Pbw87Z9Rw/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1FWw4ZwZrkdeFjsyDtW2aKT1Pbw87Z9Rw/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1G7LRI_sU-wFB6Sy2amxjkWfvQ8eE9Oqs/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12j3YBFfiaibafz2NWTY1pf3i2OieO_oq/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aSywCN22H2GN8XS1h1PJRunLYFg5lu3V/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1e79HEWYNOcWKwmX9dtnIK7pPC_VarDbg/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1e79HEWYNOcWKwmX9dtnIK7pPC_VarDbg/view?usp=drive_link

[66]

[67]

[68]

[74]

[75]

P. Zhang, J. Wang, X. Li, M. Li, Z. Di, and Y. Fan. Clustering coefficient and
community structure of bipartite networks. Physica A: Statistical Mechanics

and its Applications, 387(27):6869-6875, 2008.

W.W. Zachary. An information flow model for conflict and fission in small

groups. Journal of Anthropological Research, 33(4):452-473, 1977.

M. Tsvetovat and A. Kouznetsov. Social network analysis for startups: Finding

connections on the social web. O’Reilly Media, Inc., 2011.
M. Newman. Networks. Oxford University Press, 2018.

P. Erdos and A. Rényi. On the evolution of random graphs. Publ. Math. Inst.
Hung. Acad. Sci, 5(1):17-60, 1960.

A.-L. Barabasi and R. Albert. Emergence of scaling in random networks.

Science, 286(5439):509-512, 1999.

Derek J. De Solla Price. Networks of scientific papers: The pattern of biblio-
graphic references indicates the nature of the scientific research front. Science,

149(3683):510-515, 1965.

Derek de Solla Price. A general theory of bibliometric and other cumulative

advantage processes. Journal of the American Society for Information Science,

27(5):292-306, 1976.

R. Albert and A.-L. Barabdasi. Statistical mechanics of complex networks.

Reviews of Modern Physics, 74(1):47, 2002.

P.L. Krapivsky and S. Redner. Organization of growing random networks.

Physical Review E, 63(6):066123, 2001.

158


https://drive.google.com/file/d/1IoZnrKxh5RgG2RCrhm7_miia-xXRCMti/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1IoZnrKxh5RgG2RCrhm7_miia-xXRCMti/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1jbTfv8SwtHsxSpRpWycQU0yyEG2kLlgX/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1jbTfv8SwtHsxSpRpWycQU0yyEG2kLlgX/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1xuFsQa6MuIHXnHPkiG14WXCVQgJ_pX_t/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1YGkVyRypKn3kxC2UxCqYZusSUJ_2nrGZ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1YNd90KH582Dx_Y_JswsNeHIm0uW5EH-S/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eP14izRsPvsVj167aoSCYOmif_c8ONVT/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1eP14izRsPvsVj167aoSCYOmif_c8ONVT/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1ELyTFukT062bDJz8HMtsmC6kL9kGNAK5/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1PPFryofIbuXi_o0PlhaZG6AxSaeIiAb0/view?usp=drive_link

[76]

[80]

[81]

[82]

[84]

A. Inoue. Stabilization and high strain-rate superplasticity of metallic super-

cooled liquid. Materials Science and Engineering: A, 267(2):171-183, 1999.
A.L. Greer. Metallic glasses. Science, 267(5206):1947-1953, 1995.

M.L. Falk and J.S. Langer. Dynamics of viscoplastic deformation in amorphous

solids. Physical Review E, 57(6):7192, 1998.

F. Shimizu, S. Ogata, and J. Li. Theory of shear banding in metallic glasses

and molecular dynamics calculations. Materials Transactions, 2007.

A L. Greer, Y.Q. Cheng, and E. Ma. Shear bands in metallic glasses. Materials

Science and Engineering: R: Reports, 74(4):71-132, 2013.

R. Rezaei, C. Deng, M. Shariati, and H. Tavakoli-Anbaran. The ductility and
toughness improvement in metallic glass through the dual effects of graphene

interface. Journal of Materials Research, 32(2):392, 2017.

J. Baré, A. Corral, X. Illa, A. Planes, E.K.H. Salje, W. Schranz, D.E. Soto-
Parra, and E. Vives. Statistical similarity between the compression of a porous

material and earthquakes. Physical Review Letters, 110(8):088702, 2013.

C. Herrero-Gémez and K. Samwer. Stress and temperature dependence of the
avalanche dynamics during creep deformation of metallic glasses. Scientific

Reports, 6(1):1-6, 2016.

P. Kumar, E. Korkolis, R. Benzi, D. Denisov, A. Niemeijer, P. Schall, F. Toschi,
and J. Trampert. On interevent time distributions of avalanche dynamics.

Scientific Reports, 10(1):626, 2020.

159


https://drive.google.com/file/d/1C8SFcE93azVNFb8J090T7Rw6Gnw4p8U8/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1C8SFcE93azVNFb8J090T7Rw6Gnw4p8U8/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ax0ZZvOBCvpy1Fs4AEYUEzJDstGIE5KX/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1KpvE8rAR_Ymfm_jmXI0wB4lPxHtEk7l3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1KpvE8rAR_Ymfm_jmXI0wB4lPxHtEk7l3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1_p-PNDsRH5YN_2jBMxejIvBnlm43D3gt/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1_p-PNDsRH5YN_2jBMxejIvBnlm43D3gt/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Pja6oyePcEJdWlWoqKmS6GGe0DT3m7pu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1EAFqU0T32mmYLCsQupSusauHYKqFAAbu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1EAFqU0T32mmYLCsQupSusauHYKqFAAbu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1EAFqU0T32mmYLCsQupSusauHYKqFAAbu/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/14FfR-pPeJZzH1504A7RkNelSYLxR9lj-/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/14FfR-pPeJZzH1504A7RkNelSYLxR9lj-/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12ottxG0pcQP6xOuACYKXUNysAGeTQYow/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12ottxG0pcQP6xOuACYKXUNysAGeTQYow/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1VklfsnavCkmhoptNJz9TE8H-5hVa3q7N/view?usp=drive_link

[85]

[36]

33

[89]

[90]

[91]

[92]

Y.Q. Cheng and E. Ma. Atomic-level structure and structure—property re-
lationship in metallic glasses. Progress in Materials Science, 56(4):379-473,
2011.

C.C. Wang and C.H. Wong. Structural properties of Zr,Cugg_,Al;g metallic
glasses investigated by molecular dynamics simulations. Journal of Alloys and

Compounds, 510(1):107-113, 2012.

M. Sepilveda-Macias, N. Amigo, and G. Gutiérrez. Onset of plasticity and
its relation to atomic structure in CuZr metallic glass nanowire: A molecular

dynamics study. Journal of Alloys and Compounds, 655:357-363, 2016.

M. Sepulveda-Macias, G. Gutiérrez, and F. Lund. Precursors to plastic failure

in a numerical simulation of CuZr metallic glass. Journal of Physics: Condensed

Matter, 32(17), 2020.

A.P. Thompson, S.J. Plimpton, and W. Mattson. General formulation of pres-
sure and stress tensor for arbitrary many-body interaction potentials under

periodic boundary conditions. The Journal of Chemical Physics, 131(15), 2009.

S.G. Wesnousky. The Gutenberg-Richter or characteristic earthquake distri-
bution, which is it? Bulletin of the Seismological Society of America, 84(6):

1940-1959, 1994.

S. Guillier, V. Munoz, J. Rogan, R. Zarama, and J.A. Valdivia. Optimiza-
tion of spatial complex networks. Physica A: Statistical Mechanics and its

Applications, 467:465-473, 2017.

T.C. Hufnagel, C.A. Schuh, and M.L. Falk. Deformation of metallic glasses:
Recent developments in theory, simulations, and experiments. Acta Materialia,

109:375-393, 2016.

160


https://drive.google.com/file/d/1WXpUJvN6BshG3S9tfta0j4iG2T8rHpCa/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1WXpUJvN6BshG3S9tfta0j4iG2T8rHpCa/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aRAo3gP0-N4rovCTAGWvdnsj9eyfvd1i/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aRAo3gP0-N4rovCTAGWvdnsj9eyfvd1i/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12YEjeJvi1Pn6HePNSbYzC6yVwe6rvwo4/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12YEjeJvi1Pn6HePNSbYzC6yVwe6rvwo4/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/12YEjeJvi1Pn6HePNSbYzC6yVwe6rvwo4/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1uuYOi0BCoDoC9WubPtxzuL5aJpzqGDp3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1uuYOi0BCoDoC9WubPtxzuL5aJpzqGDp3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ik7OfG5ExnL_Ds3bxVPb3N4zjZerun8W/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ik7OfG5ExnL_Ds3bxVPb3N4zjZerun8W/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ik7OfG5ExnL_Ds3bxVPb3N4zjZerun8W/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/18Ntd652D8cN-vs4Nu1NiZz3yOY8d855t/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/18Ntd652D8cN-vs4Nu1NiZz3yOY8d855t/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ty06G9V4qiusoMYSL9zde7_N9iRX2A8P/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1Ty06G9V4qiusoMYSL9zde7_N9iRX2A8P/view?usp=drive_link

[93]

[94]

[95]

[99]

[100]

[101]

V. Munoz and E. Flandez. Complex network study of solar magnetograms.

Entropy, 24(6):753, 2022.

M.E. Newman, A.-L. Barabasi, and D.J. Watts. The structure and dynamics

of networks. Princeton University Press, 2006.

M. Gosak, R. Markovi¢, J. Dolensek, M.S. Rupnik, M. Marhl, A. Stozer, and
M. Perc. Network science of biological systems at different scales: A review.

Physics of Life Reviews, 24:118-135, 2018.

S. Wasserman and K. Faust. Social network analysis: Methods and applications,

volume 8. Cambridge University Press, 1994.

M. Baiesi and M. Paczuski. Complex networks of earthquakes and aftershocks.

Nonlinear Processes in Geophysics, 12(1):1-11, 2005.

E.E. Vogel, G. Saravia, D. Pastén, and V. Munoz. Time-series analysis of
earthquake sequences by means of information recognizer. Tectonophysics,

712:723-728, 2017.

D. Pastén, F. Torres, B. Toledo, V. Munoz, J. Rogan, and J.A. Valdivia. Time-
based network analysis before and after the Mw 8.3 Illapel earthquake 2015
Chile. Pure and Applied Geophys, 173:2267-2275, 2016.

F.A. Martin and D. Pastén. Complex networks and the b-value relationship
using the degree probability distribution: The case of three mega-earthquakes
in Chile in the last decade. Entropy, 24(3):337, 2022.

M.J. Alava, P. Nukala, and S. Zapperi. Statistical models of fracture. Advances
in Physics, 55(3-4):349-476, 2006.

161


https://drive.google.com/file/d/1ra5saHlJMF9-TcDqMHonyHjDtywBcnbt/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1feyKVkkoAmU-Pf0FTwvKWcLu3bH6Do2m/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1feyKVkkoAmU-Pf0FTwvKWcLu3bH6Do2m/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1scojcDeSoRzQWZq6kjtMZ1AT_3sg_16M/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1CTHpHPVLgB312X3j0OmXgssMp9uU8d9u/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1QRoQc3vXO2HF8HGZxZpOHIH9Rla475-q/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1-W5Z1E6zi1yGgL_uct-H_Dmw2XRKTRuv/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1-W5Z1E6zi1yGgL_uct-H_Dmw2XRKTRuv/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1NPuGMrUmGU3FeZGuHFVUhN4BZY4ENNhj/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1NPuGMrUmGU3FeZGuHFVUhN4BZY4ENNhj/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1NPuGMrUmGU3FeZGuHFVUhN4BZY4ENNhj/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aOHd_Eio7FC12-m6oy4ja94ONs7Yz9T6/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aOHd_Eio7FC12-m6oy4ja94ONs7Yz9T6/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aOHd_Eio7FC12-m6oy4ja94ONs7Yz9T6/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1aBrP18YznvoGHO9SIqDijFhwC91JKFS_/view?usp=drive_link

[102]

103]

[104]

[105]

[106]

[107]

X. Kui Xi, L. Long Li, B. Zhang, W. Hua Wang, and Y. Wu. Correlation of
atomic cluster symmetry and glass-forming ability of metallic glass. Physical

Review Letters, 99(9), 2007.

M. Lee, C.-M. Lee, K.-R. Lee, E. Ma, and J.-C. Lee. Networked interpene-
trating connections of icosahedra: Effects on shear transformations in metallic

glass. Acta Materialia, 59(1):159-170, 2011.

A. Foroughi, R. Tavakoli, and H. Aashuri. Medium range order evolution
in pressurized sub-T, annealing of CugsZrss metallic glass. Journal of Non-

Crystalline Solids, 481, 2018.

A. Hagberg, P. Swart, and D. Schult. Exploring network structure, dynamics,
and function using NetworkX. In Ga¢l Varoquaux, Travis Vaught, and Jarrod
Millman, editors, Proceedings of the 7th Python in Science Conference, pages
11 — 15, Pasadena, CA USA, 2008.

S. Abe and N. Suzuki. Complex-network description of seismicity. Nonlinear

Processes in Geophysics, 13(2):145-150, 2006.

C. Meduri, M. Hasan, S. Adam, and G. Kumar. Effect of temperature on
shear bands and bending plasticity of metallic glasses. Journal of Alloys and

Compounds, 732:922-927, 2018.

[108] Y. Koren. Drawing graphs by eigenvectors: Theory and practice. Computers

&9 Mathematics with Applications, 49(11-12):1867-1888, 2005.

162


https://drive.google.com/file/d/1LkTZY18KmfQGjrNRAvb8WpmJLHPvQMB3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1LkTZY18KmfQGjrNRAvb8WpmJLHPvQMB3/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1HNmI8o1dYxbpmqgkg02ig258UzhioijV/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1HNmI8o1dYxbpmqgkg02ig258UzhioijV/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1HNmI8o1dYxbpmqgkg02ig258UzhioijV/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/11DhQTN0dNwllLCp_km7w3jX4LOiEULoe/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/11DhQTN0dNwllLCp_km7w3jX4LOiEULoe/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/11O8VEvWtazs5uia_8YnRfDfGcdr1aK6Z/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/11O8VEvWtazs5uia_8YnRfDfGcdr1aK6Z/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1xtu77Ae6eORIziq-AqVKnMQSZJw8tnaU/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/19eAvZMUlWmHVMOeqVZFFhhj4Hml03YYJ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/19eAvZMUlWmHVMOeqVZFFhhj4Hml03YYJ/view?usp=drive_link
https://drive.google.com/file/d/1axlzJ4Swv5Dx9o9aYEb3smcLr8GHni1x/view?usp=drive_link

	Introducción
	Motivación y antecedentes
	Esquema de la tesis

	Vidrios Metálicos
	Proceso de formación de un vidrio metálico
	Vidrios metálicos a gran escala
	Propiedades y comportamiento mecánico
	Termodinámica de vidrios metálicos

	Simulaciones Computacionales
	Dinámica Molecular
	Cálculo de propiedades
	Función de distribución radial
	Curva Esfuerzo-Deformación
	Deformación de von Mises


	Teoría de Grafos y *-0.6cm Redes Complejas*0.6cm
	¿Qué es un grafo?
	Representación matemática de un grafo
	Métricas topológicas

	Redes complejas
	Redes aleatorias: Modelo de Erdös-Rényi
	Redes libres de escala: Modelo de Barabási-Albert


	Deformación del vidrio *-0.6cmmetálico *0.6cmCuZr: Análisis estadístico *-0.6cm*-0.6cmde *0.6cm*0.6cmeventos atómicos y *-0.6cm*-0.6cm*-0.6cmdescriptores *0.6cm*0.6cm*0.6cmfísicos
	Introducción
	Preparación de la muestra, *-0.4cmdeformación de corte y cálculo de propiedades*0.4cm
	Estudio de los defectos estructurales de la *-0.4cmdeformación *0.4cmplástica vía eventos de elongación
	Eventos de elongación
	Estadística de elongaciones bajo transformación afín

	Análisis estadístico de descriptores físicos
	Conclusiones

	Uso de redes complejas en *-0.6cmla *0.6cmdescripción de las *-0.6cm*-0.6cmpropiedades *0.6cm*0.6cmmecánicas de vidrios metálicos
	Introducción
	El modelo de red compleja
	Cálculo de métricas topológicas
	Distribuciones de grado y naturaleza de las redes *-0.2cmcomplejas *0.2cm
	Redes complejas y distribución espacial de *-0.2cmmétricas *0.2cmtopológicas

	Nuevas simulaciones de la deformación de *-0.4cmcorte *0.4cm
	Nuevas características para el modelo de *-0.4cmred compleja *0.4cm
	Cálculo de métricas topológicas
	Grado
	Coeficiente de Clustering

	Conclusiones

	Conclusiones y discusión
	Apéndice Simulaciones Computacionales
	Deformación de von Mises

	Apéndice Teoría de Grafos y *-0.6cmRedes *0.6cmComplejas
	Aplicaciones de la matriz Laplaciana
	Distribución de grado para una red aleatoria
	Distribución de grado para una red libre *-0.3cmde *0.3cmescala

	Apéndice Deformación del vidrio *-0.6cmmetálico *0.6cmCuZr: Análisis estadístico *-0.6cm*-0.6cmde *0.6cm*0.6cmeventos atómicos y *-0.6cm*-0.6cm*-0.6cmdescriptores *0.6cm*0.6cm*0.6cmfísicos
	Curva esfuerzo-deformación y termalización
	Método de regresión lineal
	Resultados del método de regresión lineal
	¿Cómo determinar la elongación crítica?
	Estadística del esfuerzo atómico
	Estudio del bin para las distribuciones *-0.3cmde *0.3cmprobabilidad
	Cálculo de las curvas de Lorenz
	Análisis estadístico de otras cantidades *-0.3cmfísicas*0.3cm

	Apéndice Redes complejas en la *-0.6cmdescripción *0.6cmde las propiedades mecánicas *-0.6cm*-0.6cmde *0.6cm*0.6cmvidrios metálicos
	Distribuciones de Shear Stress

	Bibliografía

