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Simulacion del movimiento de atomos de Cr en sistemas Fe-Cr
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Desde un punto de vista macroscopico, se asume que la composicién quimica dentro de un
material es homogeénea , pero si se examina mas profundamente se aprecia que la composicion
del material no se mantiene tan constante. Los &tomos saltan aleatoriamente en la red cristalina
debido a su energia térmica. Estos saltos aleatorios hacen que se formen esporadicamente en el
cristal zonas con mayor concentracion de algunos elementos, éstos son responsables de muchos
fendmenos tales como, la descomposicion espinodal, la segregacion, la precipitacion, Ostwald
ripening...El modelo presentado en este trabajo simula la difusion del Cr en Fe en un sistema
Fe-Cr a nivel atdmico. Las temperaturas simuladas estan en el rango entre 650-750 K, ya que
deacuerdo con el diagrama de fases Fe-Cr es en este intervalo donde tiene lugar la
descomposicidn espinodal.

El modelo 3D desarrollado, que tiene en cuenta los saltos substitucionales en la red cristalina, se
ha aplicado para simular la evolucion en la composicién de un frente plano en un dominio
prismatico. Dicho dominio se ha dividido en pequefios prismas para procesarlo en un cluster de
ordenadores. El cluster utilizado tiene 24 procesadores Pentium IV de 2.6GHz, y se ha
empleando alrededor de 13 GB de memoria RAM.

Los resultados predichos por el modelo se han aplicado para estudiar la relacion entre la
frecuencia de saltos atomicos y el coeficiente de difusién macroscopico. La validacion de dichas
predicciones se ha ha llevado a cabo usando el software Dictra™. También se han realizado
diferentes simulaciones a diferentes temperaturas con objetivo de estudiar la relacion de la
frecuencia de saltos y la temperatura. Estos resultados se han ajustado a una ecuacion de tipo
Arrhenius, de modo que se pueda determinar la energia de activacion de los saltos de atomos de
Cr. Comparando el valor obtenido en las simulaciones realizadas, 306 kJ/mol, con el valor
empirico de la difusion del Cr en Fe-bcc, 250 kJ/mol, se puede decir que los resultados del
modelo son aceptables.

Dichos resultados obtenidos seran muy Utiles para estudiar fenémenos a escala atdmica, como la
segregacion del Cr en la aleacion de Fe, o la descomposicion espinodal que se da en este
material a bajas temperaturas.
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