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RESUMO

O aluminio destaca-se entre os metais por sua baixa massa especifica, elevada
resisténcia mecanica e excelente resisténcia a corrosao. Nesse contexto, apresenta-se
uma investigagao tedrico-computacional das propriedades mecanicas do aluminio por
meio de simulagoes de dinamica molecular baseadas no potencial de interagao do tipo
Embedded Atom Method. O estudo foi estruturado em duas etapas. Na primeira etapa,
foi avaliado o limite termodindmico necessario a reproducao das propriedades elasticas
do aluminio, incluindo o médulo de elasticidade, o moédulo de cisalhamento e o
coeficiente de Poisson. Os resultados demonstraram que essas propriedades convergem
para valores compativeis com os obtidos experimentalmente quando o sistema simulado
contém um numero suficiente de atomos para representar o comportamento
macroscopico. Por outro lado, observou-se que a tensao limite de escoamento, a
resiliéncia e a tenacidade permanecem fortemente dependentes do tamanho do sistema,
nao alcancando convergéncia dentro dos limites praticos de simulacao. Esses resultados
confirmam a confiabilidade da dindmica molecular na determinagao de propriedades
elasticas, ao mesmo tempo em que evidenciam suas limitacbes na reproducao de
fendmenos plasticos em escala nanoscopica. Na segunda etapa, investigou-se a
dependéncia da tensao limite de escoamento em relagao a taxa de deformacao, em duas
temperaturas distintas. As simulagoes de tracdo uniaxial revelaram que o
comportamento do aluminio segue uma lei de poténcia modificada, que incorpora um
termo de correcao proposto neste estudo. Além disso, o valor obtido para a tensao de
referéncia aproximou-se da tensao tedrica de escoamento ideal do aluminio,
confirmando a coeréncia fisica do modelo proposto. Os resultados obtidos evidenciam
a viabilidade da metodologia adotada e reforcam a relevancia da dinamica molecular
como ferramenta computacional versatil para a compreensao, em nivel atomico, dos

mecanismos que regem o comportamento mecanico dos materiais.

Palavras-chave: Dinamica Molecular; Mecanica Elastica; Propriedades Mecanicas;
Termodinamica Estatistica; Aluminio.



ABSTRACT

Aluminum stands out among metals for its low density, high mechanical strength, and
excellent corrosion resistance. In this context, it is presented a theoretical and
computational investigation of the mechanical properties of aluminum through
molecular dynamics simulations based on the Embedded Atom Method interaction
potential. The study was structured in two main stages. In the first stage, the
thermodynamic limit required for reproducing the elastic properties of aluminum,
including the elastic modulus, shear modulus, and Poisson’s ratio, was evaluated. The
results showed that these properties converge to values consistent with experimental
data when the simulated system contains enough atoms to represent macroscopic
behavior. On the other hand, it was observed that the yield stress, resilience, and
toughness remain strongly dependent on system size, not reaching convergence within
the practical limits of molecular dynamics simulations. These findings confirm the
robustness of molecular dynamics in characterizing elastic properties while highlighting
its limitations in reproducing plastic phenomena at the macroscopic scale. In the second
stage, the dependence of yield stress on the strain rate was investigated under two
different temperatures. The uniaxial tensile simulations revealed that the behavior of
aluminum follows a modified power-law relationship that incorporates a correction term
proposed in this study. Furthermore, the value obtained for the reference stress
approached the theoretical ideal yield stress of aluminum, confirming the physical
consistency of the proposed model. The results demonstrate the feasibility of the
adopted methodology and reinforce the relevance of molecular dynamics as a versatile
computational tool for understanding, at the atomic scale, the mechanisms governing
the mechanical behavior of materials.

Keywords: Molecular dynamics; Elastic mechanics; Mechanical properties; Statistical

thermodynamics; Aluminum.
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1 INTRODUCAO

As propriedades mecanicas dos materiais desempenham papel fundamental na
avaliacdo da resisténcia mecanica. A compreensao dessas propriedades é critica para
garantir a integridade estrutural e a seguranca dos aparatos mais variados diante de
fenomenos como fadiga, corrosao sob tensao e fluéncia (TELLES, 2003). Propriedades
como o limite de escoamento, os moédulos de elasticidade e de cisalhamento e o
coeficiente de Poisson fornecem informagoes essenciais sobre o comportamento
mecanico dos materiais, permitindo avaliar sua resposta a tensoes e deformacoes
(NORTON;, 2019).

O estudo dessas propriedades mecanicas é desafiador, pois envolve a interacao de
fendmenos microscépicos, como o movimento de discordancias e as imperfeicées da rede
cristalina em funcao das condicbes de carregamento, avaliados pela distribuicao de
tensdes e deformagoes ao longo do material. Esse desafio é ainda maior em ligas
metalicas, ceramicas e compésitos, cujas propriedades mecanicas dependem das
microestruturas heterogéneas, variagoes na composi¢ao quimica, no tamanho de grao e
na orientagao cristalografica (GROSS & SEELIG, 2018).

A abordagem tradicional, baseada na mecanica do continuo, considera os materiais
homogéneos em nivel local, assumindo que as propriedades mecanicas sao constantes
em elementos de volume infinitesimais. Esse modelo, amplamente utilizado em métodos
numéricos como o método dos elementos finitos, é eficaz para resolver diversos
problemas praticos (ZIENKIEWICZ et al., 2013). Contudo, essa abordagem apresenta
limitagoes para descrever comportamentos mecanicos em escala nanoscépica, em que
as imperfeicbes dos materiais e as interagoes atomicas desempenham papéis
fundamentais, o que inviabiliza a aplicagdo direta de modelos continuos (SHIMADA et
al., 2015).

Nessa escala, os materiais sdo representados por suas redes cristalinas, nas quais os

atomos ocupam posigoes definidas (CALLISTER & RETHWISCH, 2020) e, por meio
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de andlises como o método CNA “Common Neighbor Analysis” (TSUZUKI et al., 2007;
FAKEN & JONNSON, 1994), é possivel identificar desvios da estrutura cristalina ideal,
como defeitos e falhas, que impactam diretamente as propriedades mecanicas.

A abordagem atomistica, portanto, surge como uma alternativa para investigar
tensdes e deformacgbes, permitindo avaliar como as propriedades macroscopicas
emergem das interagoes interatomicas. Ao realizar simulagoes por dinamica molecular,
torna-se viavel estudar as propriedades mecanicas de materiais em nivel atomico,
compreendendo como a rede cristalina responde ao carregamento externo e como falhas
locais afetam o inicio da deformacgao plastica. Esse tipo de abordagem fornece
informacgOes sobre os mecanismos de deformacao responsaveis pelo comportamento
mecéanico dos materiais (HAN et al., 2021; NIE et al., 2016).

Esta pesquisa insere-se nesse contexto ao investigar as propriedades mecanicas de
materiais por meio da andlise do comportamento atomistico, por meio de simulag¢oes
de dindmica molecular. Com foco em propriedades elasticas, como moédulo de
elasticidade, coeficiente de Poisson, moédulo de cisalhamento, limite de escoamento e
resiliéncia, pretende-se contribuir para um entendimento detalhado das relagoes entre
a estrutura atomistica dos materiais e seu comportamento mecanico macroscopico.
Esses resultados sao essenciais para o projeto de materiais de alta resisténcia, com

aplicagOes estratégicas em areas como aeroespacial, defesa e infraestrutura (FINDIK,

2021).

1.1 REVISAO DA LITERATURA

O estudo pioneiro sobre as propriedades mecanicas dos materiais foi desenvolvido
por Robert Hooke no século XVII, que formulou, em 1678, a Lei de Hooke, que descreve
a relacao linear entre forga e deslocamento. Posteriormente, com o avanco da mecanica

dos solidos, surgiram contribuigoes fundamentais como as de Thomas Young, que
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introduziu o conceito de moédulo de elasticidade no inicio do século XIX, permitindo
quantificar a rigidez dos materiais a partir da Lei de Hooke incorporando os conceitos
de tensao e deformacdao. Essas formulagoes nortearam o entendimento do
comportamento elastico dos materiais homogéneos e isotrépicos. Com efeito, o moédulo
de cisalhamento representa uma extensao da Lei de Hooke para deformacoes angulares,
relacionando a tensao de cisalhamento com a deformacdao angular por meio de um
comportamento linear elastico, sendo essencial para caracterizar a resposta dos
materiais sob esforgos cortantes (TIMOSHENKO, 1953).

Em 1827, Siméon Denis Poisson introduziu a propriedade mecanica coeficiente de
Poisson, que descreve a relacdo entre a deformacao transversal e a deformacao
longitudinal em um material submetido a esforcos uniaxiais. O coeficiente de Poisson
¢ fundamental para avaliar a resposta elastica dos materiais, permitindo estabelecer a
lei de Hooke generalizada para materiais isotropicos homogéneos sob carregamento
multiaxial (BEER et al., 2015).

Com o desenvolvimento da mecanica dos materiais, a compreensao dos limites de
resisténcia dos materiais avancou significativamente no final do século XIX e no inicio
do século XX. A tensdo limite de escoamento, que caracteriza o inicio da deformacao
plastica permanente em um material, foi estudada em detalhes no final do século XIX
por meio de experimentos de tragao e teorias da plasticidade desenvolvidas por
cientistas como Henri Tresca e Richard Edler von Mises. Tresca formulou um critério
de escoamento baseado na maxima tensao de cisalhamento, enquanto von Mises, no
inicio do século XX, propos um critério mais abrangente, conhecido como critério de
energia de distorgao (critério de von Mises), amplamente utilizado para descrever o
comportamento plastico de materiais dicteis (NORTON, 2019).

O estudo dos modelos constitutivos entre tensao e deformagao no regime elastico-
plastico avancou no século XX com o desenvolvimento de modelos empiricos capazes

de descrever o comportamento mecénico e suas propriedades. Ramberg e Osgood (1943)
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apresentaram um modelo matematico que relaciona a deformacao total de um material
com a tensao aplicada, incorporando uma componente elastica e uma plastica por meio
de uma expressao exponencial, sendo amplamente utilizado para descrever o
comportamento nao linear de metais submetidos a pequenas deformagoes plasticas.
Hollomon (1945) prop6s um modelo baseado em uma lei de poténcia, segundo a qual a
tensao é proporcional a deformagao plastica elevada a um expoente empirico, o que
permite representar o fendmeno de encruamento em materiais metalicos. Esses modelos
constituem uma base para a analise do comportamento de materiais sob carregamentos
complexos, fornecendo parametros que permitem avaliar a resisténcia e a ductilidade
em aplicagoes praticas.

Embora o estudo do comportamento mecanico e as propriedades mecanicas ja
denotem um campo amadurecido, pesquisas recentes tém avangado no desenvolvimento
de modelos de nanoestruturas baseados em simulacoes de dinamica molecular, visando
explorar o comportamento de materiais de interesse para a industria, como aluminio,
cobre, niquel, silicio, grafeno, entre outros. Esses estudos se fundamentam nos
principios da mecanica elastica e da fratura, avaliando suas aplicacoes e limitacoes
quando empregados em escalas moleculares (ANDERSON, 2017).

Carlton e Ferreira (2007) investigaram o efeito Hall-Petch inverso em metais
nanocristalinos, enfatizando o papel dos contornos de grao. Em contraste, Pastor-Abia
et al. (2011) estudaram nanofios monocristalinos de aluminio, nos quais a auséncia de
contornos altera os mecanismos de escoamento. Essa diferenca estrutural evidencia que
o comportamento mecanico em escala nanométrica depende fortemente da morfologia
cristalina adotada, o que pode levar a respostas distintas.

Alavi et al. (2010) analisaram a influéncia da taxa de deformagao e da temperatura
em nanofios bimetdlicos, observando variagoes significativas nas propriedades
mecéanicas. Zhou et al. (2023), por sua vez, investigaram a influéncia do comprimento

inicial de trincas sob diferentes taxas de deformacao. Embora ambos os estudos
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abordem o papel da taxa de deformagao, a literatura ainda apresenta abordagens
fragmentadas, sem uma sistematizacao clara da dependéncia constitutiva entre tensao
de escoamento e taxa de deformacdo em regimes tipicos de dindmica molecular.

Stepanova e Bronnikov (2019) utilizaram dindmica molecular para modelar a
propagagao de trincas em placas de cobre monocristalino sob carregamentos de modo
I e II. Os resultados foram consistentes com as teorias existentes, destacando-se a
influéncia da estrutura cristalina na propagacao da fratura.

Wang et al. (2021) analisaram o comportamento mecanico do silicio por meio de
ensaios e simulagoes de dinamica molecular, observando que o material apresenta maior
resisténcia a tragao do que a compressao, com variacoes no modulo de cisalhamento e
resistividade elétrica associadas a deformacao.

Moura et al. (2024) aplicaram a dindmica molecular para avaliar o desempenho
balistico de estruturas de grafeno do tipo “kirigami”, demonstrando que sua capacidade
de dissipacao de energia cinética torna o material promissor para aplicacées em defesa.

Embora os estudos mencionados utilizem a dinamica molecular para investigar as
propriedades mecanicas de materiais, outras pesquisas também merecem destaque,
como as de Koh et al. (2005), Park et al. (2009), Meraj et al. (2016), Nie et al. (2017)
e Meraj & Paul (2017). A investigacao de propriedades como limite de escoamento,
modulo de elasticidade e coeficiente de Poisson pela abordagem atomistica tem se
consolidado como um tema de alta relevancia na literatura atual, devido a sua
importancia para o desenvolvimento de novos materiais e estudos sobre a escala
nanoscopica.

Apesar dos avancos relatados na literatura, ainda sao escassos os estudos que
integrem, de maneira estruturada, os efeitos simultaneos da taxa de deformagao e da
temperatura em simulacoes atomisticas, incorporando explicitamente modelos
constitutivos de origem macroscopica, como leis de poténcia, para descrever o

comportamento mecanico em regime plastico.
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Esse estudo busca preencher essa lacuna, avaliando a aplicabilidade de um modelo
constitutivo macroscopico simples, do tipo lei de poténcia, ajustado a dados obtidos
por dinamica molecular, de modo a descrever tendéncias observadas no regime de altas
taxas de deformagao tipicas de simulagoes atomisticas. Para tal, serd empregado um
problema de otimizagao nao linear (LAGARIAS et al., 1998), com base nos resultados
obtidos por meio de simulacdes de dindmica molecular, visando compreender as
variacoes do comportamento mecanico em nivel atéomico sob diferentes condicoes de

carregamento.

1.2 PROBLEMA E HIPOTESE

O comportamento mecanico de diversos materiais e suas propriedades sao
tradicionalmente avaliados por meio de ensaios, como o de tracao e o de dureza
(CALLISTER & RETHWISCH, 2020). Entretanto, o estudo experimental atomistico
do comportamento mecanico exige o emprego de técnicas avangadas, como microscopia
de forca atomica, difracdo de raio-X, testes de tragao baseados em sistemas
microeletromecanicos (MEMS) e microscopia eletronica de transmissao de alta
resolucao (HAN et al., 2021). Esses métodos, embora eficazes, demandam equipamentos
sofisticados, infraestrutura especializada e recursos humanos qualificados, o que resulta
em custos elevados. Por outro lado, a dindmica molecular surge como uma alternativa
robusta e acessivel para simular, em escala molecular, o comportamento mecanico dos

materiais (BUEHLER, 2008). Nesse contexto, a questdo que orienta este estudo é:

Como a abordagem atomistica, por meio da dinamica molecular, permite
determinar as propriedades eldsticas de sistemas homogéneos e monocristalinos de

aluminio?
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A respeito desse problema, a hipotese que fundamenta a conducao da pesquisa é:

Ha uma equivaléncia entre o comportamento atomistico e o macroscopico do
aluminio na determinacao de propriedades eldsticas, tais como o modulo de

elasticidade, o modulo de cisalhamento e o coeficiente de Poisson.

Essa hipotese é bem estabelecida, pois fundamenta-se nos artigos que investigaram
propriedades mecanicas de metais cristalinos em escala nanométrica a partir da
abordagem atomistica, evidenciando a relacao entre o comportamento microscépico e
as propriedades eldsticas dos materiais (WU et al., 2004; GREER et al., 2005; KOH et
al., 2005; CARLTON & FERREIRA, 2007; PARK et al., 2009, ALAVTI et al., 2010;
PASTOR-ABIA et al., 2011; MERAJ et al., 2016; NIE et al., 2017 e MERAJ & PAUL
2017; WANG et al., 2021; GOWTHAMAN, 2023 e GOWTHAMAN & JAGADEESHA|

2024).

1.3 OBJETIVOS

Diante desse contexto, o objetivo geral desta pesquisa é investigar a equivaléncia
entre a abordagem atomistica e a abordagem macroscépica na determinacao das
propriedades mecanicas elasticas lineares do aluminio, em nivel atomico, por meio de
simulagoes de dindmica molecular, com énfase no médulo de elasticidade, no médulo
de cisalhamento e no coeficiente de Poisson.

Para alcancar o objetivo geral, sdo definidos os seguintes objetivos especificos:

a) estabelecer uma base metodolégica para simular deformagdes elasticas em sélidos

utilizando a dindmica molecular;
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b) investigar as propriedades mecanicas do aluminio incluindo o moédulo de
elasticidade, o médulo de cisalhamento e o coeficiente de Poisson em funcao da
deformagao elastica, da temperatura e do tamanho do corpo de prova;

c) investigar os limites em que a abordagem atomistica permite determinar as
propriedades mecanicas do aluminio, distinguindo o regime elastico linear
daquele associado ao inicio da deformagao plastica;

d) analisar comparativamente a resposta mecénica do aluminio no regime eldstico
obtida no dominio atomistico e aquela reportada no macroscopico, identificando
eventuais desvios e suas origens fisicas;

e) analisar, de forma complementar, a influéncia da taxa de deformagao e da
temperatura sobre a tensao limite de escoamento do aluminio em condicoes
tipicas de simulagoes por dinamica molecular, caracterizadas por elevadas taxas
de deformagao, reconhecendo-se as limitagoes inerentes a descricao do

comportamento mecanico em regimes fora do equilibrio termodinamico.

1.4 JUSTIFICATIVA

A busca por inovacao tecnologica no campo da defesa nacional é um dos pilares
estratégicos para a soberania e seguranca de um pais. O Brasil, por meio do Programa
de Aceleracao do Crescimento (PAC) (BRASIL, 2024) tem investido em iniciativas
como o Programa de Desenvolvimento de Submarinos (PROSUB) e a fabricacao de
aeronaves de transporte KC-390, acoes que fortalecem a indtstria nacional e promovem
o desenvolvimento tecnolégico da nagao.

A pesquisa intitulada “Investigacao das Propriedades Mecanicas do Aluminio por
Dinamica Molecular” insere-se nesse contexto ao propor uma analise detalhada do
comportamento mecanico do aluminio em escala molecular. Com énfase em

propriedades elasticas, o estudo busca fornecer subsidios para o desenvolvimento de
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materiais baseados no aluminio capazes de apresentar alto desempenho mecanico em
condigoes extremas. Utilizando métodos de dinamica molecular, a pesquisa adota uma
abordagem inovadora, ao conectar a compreensao dos fendmenos em nivel atémico com
propriedades mecanicas de interesse pratico, promovendo a integracao entre ciéncia
basica e aplicada e impulsionando o avango tecnolégico em setores estratégicos como
defesa e aeroespacial.

As propriedades mecanicas sdo fundamentais para compreender os mecanismos de
deformagao elastica e plastica dos materiais, pois determinam sua capacidade de resistir
a cargas, deformagoes e impactos. O conhecimento detalhado dessas propriedades sob
diferentes taxas de deformacao e temperaturas é essencial para prever e racionalizar o
comportamento estrutural dos materiais, especialmente antes da ocorréncia de fraturas.
Essas informagoes sao indispensaveis para o desenvolvimento de sistemas que operam
sob condicoes extremas, como cascos de submarinos, blindagens e componentes
aeronduticos, garantindo, assim, alta seguranga e confiabilidade operacional (GROSS
& SEELIG, 2018; WESSING et al., 2021).

No contexto militar, a pesquisa alinha-se diretamente as demandas estratégicas da
Marinha, do Exército e da Aerondutica. Em particular, para a Marinha do Brasil, o
estudo atende as necessidades previstas no Programa de Cursos e Estagios conduzido
pelo Instituto Naval de Pés-Graduacio, que contempla Areas e Linhas de Interesse
Estratégico de Pesquisa (AIEP e LIEP). Destaca-se o alinhamento com as seguintes
ATEP: Informagao e Tomada de Decisao; Tépicos em Ciéncias Exatas; Plataformas e
Tecnologias de Defesa Naval; Logistica; Projetos e Ciclo de Vida. Descritas pelas
seguintes LIEP, a pesquisa contribui para Sistemas de Simulacao, Fisica, Matematica
Aplicada, Materiais, Estruturas e Sistemas de Casco, e Ciclo de Vida. Ao atender as
ATEP e LIEP, o estudo contribui para os objetivos do Plano Estratégico da Marinha

(PEM 2040), dentre os quais se destaca a Obtengao da Capacidade Operacional Plena,
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voltada para a promocao da autonomia produtiva e tecnoldgica no setor de defesa e
impele a soberania tecnoldgica (BRASIL, 2020).

A Diretoria de Sistemas de Armas da Marinha (DSAM) sera diretamente
beneficiada pelos resultados desta pesquisa. A andlise atomistica permite determinar
propriedades mecanicas de interesse em condicoes extremas de temperatura e de taxas
de deformacao, fatores criticos para o desempenho e a confiabilidade de sistemas de
armas embarcados, como canhoes e misseis.

Além do contexto militar, a pesquisa possui potencial significativo de contribuir
para diversas areas, como as areas social, educacional, tecnoldgica, economica e
profissional. No contexto social, a analise de propriedades mecéanicas pode ser ampliada
para aplicagoes biomédicas. Por exemplo, KWON et al. (2020) observaram que células
cancerigenas exibem menor médulo de elasticidade do que células normais. Estudos
semelhantes poderiam ser estendidos por meio de dindmica molecular para investigar
outras propriedades, como o moédulo de cisalhamento e o coeficiente de Poisson,
possibilitando avancos no diagnostico e no tratamento de doencas.

No ambito educacional, nuclear uma area de pesquisa no Instituto Militar de
Engenharia em simulacdo de materiais solidos, ampliando as vocacoes de formacao e
de pesquisa do Laboratério de Fluidodinamica Computacional Multiescala.

No contexto tecnoldgico e econdmico, a dinamica molecular auxilia na avaliacao e
no desenvolvimento de novos materiais, permitindo prever propriedades mecanicas
antes da fabricacdo. Por exemplo, essa técnica permite simular o comportamento de
materiais, como ligas de ago, grafeno (Moura et al., 2024) e nanofios de carbeto de
silicio, em escala atomica, antecipando sua resisténcia e durabilidade (CAO et al.,
2023). Apds as simulagdes, os materiais podem ser fabricados e testados em laboratoério,
confirmando sua viabilidade em condi¢cbes reais. Esse processo otimiza o
desenvolvimento de componentes mais resistentes e duraveis, além de economizar

parcos recursos, com impacto direto nos setores industriais.
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Portanto, a pesquisa proposta apresenta relevancia tanto no contexto militar
quanto no civil, promovendo avangos tecnologicos com aplicagoes em seguranca, defesa
e industria. A interdisciplinaridade do estudo, que integra fisica, ciéncia dos materiais,
engenharia mecanica e simulagdo computacional, reforca seu alinhamento com as
diretrizes estratégicas das Forcas Armadas e com os objetivos do Programa de Pos-
Graduacao em Engenharia de Defesa do IME. Ao promover a inovagao e a soberania
tecnoldgica, a pesquisa contribui para a construcdo de um futuro mais seguro e

autonomo para o Brasil.
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2 FUNDAMENTAGCAO TEORICA

2.1 PROPRIEDADES MECANICAS E A ABORDAGEM TERMODINAMICA

O comportamento mecanico de um material apresenta uma relagdo entre a
deformacao e a carga aplicada, dependendo diretamente de propriedades mecéanicas
como o limite de escoamento, modulo de elasticidade, médulo de cisalhamento,
coeficiente de Poisson, resisténcia, dureza, ductilidade e tenacidade (NORTON, 2019).

Nesse contexto, as estruturas sao projetadas para operar no regime eléstico devido
as deformacodes reversiveis, o que preserva a integridade estrutural e reduz custos com
manutencao e reparos. Esse regime é descrito pela mecanica do continuo que visa
estabelecer relagbes entre os carregamentos aplicados (tensor tensdo) e o0s
deslocamentos (vetor deslocamento) e deformagoes (tensor deformagao) resultantes na
estrutura, criando assim uma conexao entre as forcas locais e a resposta estrutural

(SPENCER, 2004). A Figura 2.1 apresenta um corpo submetido a tensao uniaxial o,
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Figura 2.1 — Tensao uniaxial.

A analise das propriedades mecanicas dos materiais baseia-se no conceito de

deformacao, que descreve a variacao geométrica de um corpo sob a acao de tensoes. A
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deformagao de engenharia' é caracterizada na equagao (2.1) e a deformagao verdadeira®

pela equacgao (2.2).

o =In (1—|—€> (22)

onde Iy é o comprimento longitudinal final, [, o comprimento longitudinal inicial, b, a
largura final e b, a largura inicial, ¢ a deformacao de engenharia, ¢, a deformacao
verdadeira.

A deformacao pode ser elastica, quando o material retorna a sua forma original
apds a remocao das cargas, ou plastica, quando ocorrem deformagoes permanentes. O
coeficiente de Poisson caracteriza a relacdo entre as deformagoes em diregoes
perpendiculares, conforme apresentado na equagao (2.3). O médulo de elasticidade,
também conhecido como moédulo de Young, quantifica a rigidez do material no regime
elastico e relaciona a tensao aplicada a deformagao correspondente, refletindo a
capacidade do material de resistir a deformacao elastica. Essa relacao linear entre
tensao e deformacdo é expressa pela equacgao (2.4) e é fundamental para avaliar o

comportamento eldstico dos materiais (BEER et al., 2015).

Oy = By, (2.4)

em que v o coeficiente de Poisson, o é a tensao e ¥ o moédulo de elasticidade.

I'A deformacdo de engenharia é definida como a razdo entre a variacdo do comprimento e o
comprimento inicial de um material.

2 A deformacao verdadeira é uma medida que considera as mudancas incrementais no comprimento
do material em relacdo ao comprimento atual para o célculo da deformacao.
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O tensor de tensao é um tensor de segunda ordem, representado por o, e descreve
o estado de tensao em um ponto de um corpo submetido a carregamento. Em materiais
isotrépicos, possui até seis componentes independentes, associadas as tensées normais

e de cisalhamento, equacao (2.5) (BEER et al., 2015)

Oz TQy Taz
o= |Tyz Tyy Tyz (2.5)
Tox 72y Oz

As componentes da diagonal principal, o, o, € o, , correspondem as tensoes

zx) Yy zz)

T

xTz) T,

yas Tyzs T,

normais nas diregoes z, y e z, respectivamente, e as componentes 7, vz Tax

>
e 7,, Tepresentam as tensoes de cisalhamento que atuam tangencialmente aos planos
em dire¢oes combinadas. Pela diagonalizacdo de o, obtém-se os autovalores (o;, o, €
04), denominados tensoes principais, que representam as tensoes normais em uma base
em que as tensoes de cisalhamento sao nulas (NORTON, 2019).

O moédulo de cisalhamento é fungdo do moédulo de elasticidade e do coeficiente de
Poisson, equagao (2.6). De forma semelhante a relagao linear entre tensao e deformacao

no moédulo de elasticidade, o médulo de cisalhamento descreve a relagao linear entre a

tensao de cisalhamento e a deformagao angular, conforme a equagao (2.7).

E
¢= 2(1+v) (2.6)
T=Gy (2.7)

onde G o moédulo de cisalhamento, 7 a tensdo de cisalhamento e v a deformacao
angular.

Outras propriedades mecanicas, tais como o limite de escoamento, a resiliéncia e
as regioes elasticas e plasticas, sao determinadas por meio de ensaios destrutivos, como

tracado, flexdo, dureza e impacto (CALLISTER & RETHWISCH, 2020). A Figura 2.2
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apresenta uma curva tensao, deformacao de engenharia comumente obtida pelo ensaio

de tragao.

€Ey
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Figura 2.2 — Curva tensdo deformacdo de engenharia.

A tensdo limite de escoamento, indicada na Figura 2.2 como o, ¢ a tensdo a partir
da qual o material inicia a deformagao plastica. Em materiais metalicos, esse limite é
convencionalmente determinado por uma deformacao de engenharia de 0,2%. A partir
desta deformacao, inicia-se o movimento das discordancias na estrutura cristalina,
destacando a transicao entre a regido elastica e a plastica. A resiliéncia é calculada pela
area sob a curva tensao-deformacao em toda a regiao elastica, representando a energia
elastica maxima que o material pode armazenar antes do escoamento. A tenacidade é
calculada pela area sob toda a curva tensao-deformagao até o ponto de ruptura,
representando a capacidade do material de absorver energia até a fratura e a capacidade
de suportar impactos (CALLISTER & RETHWISCH, 2020).

Materiais ducteis demonstram grande tenacidade e materiais frageis apresentam
pequenas ductilidade e tenacidade. A tensdo maxima durante um ensaio corresponde
ao limite de resisténcia a tracao o,, que identifica o ponto em que o material suporta

a maxima tensao antes da instabilidade plastica. Apds essa tensao, inicia-se o processo
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de estric¢ao, caracterizado pela redugao localizada da secao transversal até alcancar a
tensdo de ruptura o,, (NORTON, 2019).

Para muitos materiais, a curva tensao-deformacao é sensivel a taxa de deformagao
e a temperatura (CALLISTER & RETHWISCH, 2020). A deformagdo pode ser
calculada pela taxa de deformagao, conforme a equacao (2.8). Assumindo uma taxa de
deformacao constante e uma deformacao inicial nula, a deformacao é proporcional ao

tempo pela taxa de deformagao, conforme a equagao (2.9).

e=Jedt (2.8)

e=¢€-t (2.9)

Em materiais metalicos macigos, propriedades mecanicas como a tensao de
escoamento (o,) geralmente dependem tanto da taxa de deformacdo (¢) quanto da

temperatura (DIETER, 1986). Essa dependéncia pode ser descrita por uma relagdo do

tipo lei de poténcia (MEYERS & CHAWLA, 2008):

oy = Ke (2.10)

em que k e n dependem do material, sendo n o expoente que representa a sensibilidade
a taxa de deformagao e x uma constante que quantifica a magnitude do encruamento
por taxa de deformagao. Segundo Meyers e Chawla (2008), os valores tipicos de n para
materiais metalicos macigos variam entre 0,02 e 0,2. Essa sensibilidade pode ser

quantificada de forma mais explicita pela relacao:

- Olno
~ 9lél, (2.11)
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A faixa tipica de n reportada para metais macicos (0,02 — 0,2) estd associada a
condigcbes experimentais wusuais, nas quais a plasticidade ¢é governada
predominantemente pelo movimento de discordancias pré-existentes. Em sistemas
nanométricos e em simulacoes de dindmica molecular, entretanto, operam-se taxas de
deformagao muito elevadas e escalas de tempo muito curtas, frequentemente com
microestruturas idealizadas e baixa densidade inicial de defeitos. Nesse regime, a
plasticidade tende a ser controlada pela nucleagao e pela evolucao das discordancias, o
que pode aumentar a sensibilidade aparente a taxa de deformacao e, consequentemente,
resultar em valores ajustados de n superiores aos tipicos de materiais macigos. Assim,
valores de n acima dessa faixa nao necessariamente indicam inconsisténcia, mas sim
mudanca de regime fisico; essa discussao é retomada na secao 4.2.

Além da dependéncia da taxa de deformacgdo e da temperatura, outro aspecto
essencial no estudo do escoamento é a forma como o estado de tensoes aplicado ao
material é representado. Em materiais metdalicos macigos e dicteis, como o aluminio, o
escoamento plastico nao depende apenas da magnitude de uma tnica componente de
tensao, mas sim da combinagao das tensOes principais atuantes. Nesse contexto, o
critério de von Mises é amplamente aceito como referéncia para descrever a condicao
de inicio do escoamento.

Segundo Dieter (1986) e Meyers & Chawla (2008), o critério estabelece que o
escoamento ocorre quando a chamada tensao equivalente de von Mises atinge a tensao
de escoamento determinada em um ensaio uniaxial. Essa tensao equivalente é definida

a partir das tensoes principais do tensor de tensoes (o4, 04, 03), pela relagao:

Tym = \/%[(0'1 — 09)? + (03— 03)* + (03 — )7 (2.12)

O critério de von Mises é particularmente adequado para metais dicteis quando o

escoamento é governado pela energia de distor¢do. Em ensaios de tracao uniaxial e em
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condicoes préoximas de tensdao plana ou de multiaxialidade moderada, a tensao
equivalente oy,, fornece um escalar conveniente para comparar estados de tensao com
o limite obtido em tragao simples. Entretanto, a medida que o estado de tensoes se
torna fortemente triaxial, com contribui¢ao hidrostatica significativa, a relacdo entre
oy € o inicio do escoamento pode se tornar menos representativa, e fendmenos como
restricao plastica e sensibilidade a pressao passam a influenciar a resposta.

Essa formulagao é especialmente til em simulagoes numéricas e em analises de
elementos finitos, pois permite reduzir um estado multiaxial de tensdes a um tnico
valor escalar comparavel ao limite obtido em tracao simples.

Sob outra perspectiva, a relacdo entre tensoes e deformacgoes pode ser estendida a
partir de uma abordagem termodinamica da energia da deformacao elastica. A primeira

e segunda leis da termodinamica estabelecem que (SONNTAG & VAN WYLEN, 2009):

oUu . .
dU = W + 6Q; P oW +0Q (2.13)
5Q 8S _ 6Q
dS > 755 o> (2.14)

onde U é a energia interna, 6W o trabalho realizado pelo sistema, dQ) o calor fornecido
ao sistema, W a poténcia realizada pelo sistema no tempo, 5@ o fluxo de calor
fornecido ao sistema, T' a temperatura e S a entropia. A poténcia pode ser calculada

pelas seguintes equagoes:

oW =i (2.15)

F =k Az (2.16)

sendo J a forga externa aplicada, k, a constante de proporcionalidade do material, Ax

o deslocamento e = a derivada do deslocamento em relacao ao tempo.
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A segunda lei afirma que a variagao de entropia é sempre maior ou igual a entropia
fornecida ao sistema na forma de calor. A diferenca entre o lado esquerdo e o lado
direito da equagao (2.13) corresponde a uma fonte interna de calor devido a dissipagao.

Dessa forma, a taxa de dissipagao é dada por:

oD oS

EZTE—CSQZO (2.17)

Ao isolar o termo do calor da equagao da primeira lei (2.13) e substituir na equagao

(2.17):

oD 0

5 = W —5(U—T5) (2.18)
oD . OF
5 = W5 (2.19)

em que F' é a energia livre de Helmholtz, que representa a capacidade maxima do
sistema realizar trabalho (CALLEN, 1985). No regime eldstico, todo o trabalho
mecanico é reversivel, dessa forma o termo dissipativo D ¢ nulo e o trabalho ¢é
determinado pela equagao (2.17). Portanto, no regime eldstico, a equacao (2.19) pode

ser reescrita como:

. OF
g (5"—37> =0 (2.20)
OF
7 =a (2.21)

A equacgdo (2.20) é vélida no regime em que a dissipagdo é desprezivel, condi¢ao
tipicamente associada a resposta eldstica e reversivel, o que torna a equagao (2.21) uma,
conexao entre os dominios macroscopico e microscépico, representados pela forca
externa e pela energia livre de Helmholtz, respectivamente. E importante ressaltar que

para solidos, o produto da entropia pela temperatura é pequeno e pode ser desprezado
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(BUEHLER, 2008). A densidade volumétrica de energia livre de Helmholtz fornece a
expressao para a tensao escalar do tensor de tensoes, equagao (2.22). Por fim, a equagao

(2.23) apresenta o cédlculo do médulo de elasticidade (E) a partir da densidade de

energia livre de Helmholtz (BUEHLER, 2008).

_OF/V)
7ig = O, (2.22)

02(F V)
E=—ss—" (2.23)

As relagoes obtidas a partir da energia livre de Helmholtz, Eqgs. (2.22) e (2.23),
pressupoem resposta elastica e reversivel, isto é, um regime de quase-equilibrio no qual
a dissipacao interna é desprezivel e a tensao pode ser interpretada como derivada da
densidade de energia de deformacado. Nesse contexto, a energia livre de Helmholtz
fornece uma ligacdo consistente entre microestrutura e propriedades eldsticas (por
exemplo, F e G) no escopo da mecanica linear eldstica. Em contraste, apés o inicio da
plasticidade, a deformacao passa a ser governada por mecanismos dissipativos e
irreversiveis, como nuclea¢ao e mobilidade de discordancias e rearranjos estruturais, de
modo que a interpretacao energética deixa de ser estritamente conservativa. Portanto,
a abordagem termodindmica baseada em F/V é empregada nesta dissertagdo como
fundamentacao para a elasticidade, enquanto a caracterizagao de propriedades plasticas
requer analise especifica do regime fora do equilibrio.

A equacao 2.4 descreve a lei de Hooke uniaxial. Entretanto, é conveniente utiliza-
la de forma generalizada para calcular outras propriedades mecanicas a partir da
densidade de energia livre de Helmholtz (F'/V) e do tensor de elasticidade (C),

conforme as equagoes (2.24) a (2.28) (GURTIN, 1981; BUEHLER, 2008).

c=C:e¢ (2.24)
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015 = Cijiki €k (2.25)
c=0,,€®e (2.26)
E=¢p @€ (2.27)
oY)

ijkl = de,, 02y (2.28)

W

em que o operador representa o produto de contragao dupla entre tensores e “®”
denota o produto tensorial.

O tensor elasticidade é um tensor de 4* ordem, sendo constituido por 81
componentes que descrevem as propriedades elasticas de um material; entretanto, ao

considerar um material anisotropico, o tensor de elasticidade pode ser reduzido em até

21 constantes independentes através das simetrias C; ., = C;; 1,

J - Cz‘,j,l,k =

Cy...i; (DIETER, 1986).

Considerando um material isotrépico, a quantidade de constantes elasticas que
descrevem o tensor de elasticidade é reduzida significativamente, sendo representada
por apenas duas constantes, formalmente denominadas constantes de Lamé X e u.
Nesse sentido, as componentes do tensor elasticidade, as tensoes, deformacoes e a
densidade de energia livre de Helmholtz, se correlacionam com as constantes de Lamé

de acordo com as equagoes (2.29 — 2.35) (GROSS & SEELIG, 2018; BUEHLER, 2008).

Ci it = 10 1050 4 6,10, 1) + Ad; ;0 (2.29)
_E
F=o0+ ) (230)
E—2pu
UV =
2p
3vu
A=
1—2v (2.32)
v 1+v
€ij = _Egk,k‘sz‘,j T g (2.33)

(2.31)
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(A+ 2#)<5i,z‘ +éE;;+ 5k,k>2

<!
N —

2.35
+2u(e? +es, +e3, —€ € i —€ i€hk—Eii€hr) (23
&G T Eki T &5k — €ii€5,5 — CiiCkk — €5,5%k.k

onde § é o delta de Kronecker, p o médulo de cisalhamento (G) e F/V além de
representar a densidade da energia de Helmholtz é interpretado fisicamente como a
densidade de energia de deformacao, ou seja, se a grandeza F' de um determinado
material é conhecida, é possivel estabelecer uma conexao direta entre tensao e
deformagao dentro do escopo da mecédnica linear elastica e calcular as demais
propriedades mecanicas equagoes (2.1) a (2.35) sem a necessidade de realizar ensaios
mecanicos. Entretanto, para determinar F', é necessario utilizar simulacoes de dinamica
molecular (BUEHLER, 2008).

Do ponto de vista termodinamico, o médulo de Young é funcao de F'. Dessa forma,
h4d um acoplamento entre a temperatura e a energia livre de Helmholtz, evidenciando
a dependéncia do comportamento mecanico do material em virtude da diminuicao do
modulo de elasticidade quando ha aumento da temperatura. Esse acoplamento é
importante pois o médulo de elasticidade é uma das propriedades mais fundamentais
nos solidos e esta correlacionado analiticamente com outras grandezas aparentemente
inusitadas, como energia interna, temperatura e entropia, que por sua vez sao

fundamentais na termodinamica estatistica.

2.2 TERMODINAMICA ESTATISTICA

A Termodinamica Estatistica é a teoria que descreve e racionaliza a relacao entre
fendmenos macroscépicos e propriedades microscopicas de um sistema de interesse,
sendo amplamente utilizada na fisica, quimica e engenharia (HUANG, 1987;

SEKERKA, 2015; SETHNA, 2020). Essa teoria permite prever e explicar o

comportamento de sistemas em condigoes de equilibrio termodinamico, quando
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propriedades como temperatura e pressao sao uniformes, e em condigoées fora do
equilibrio ao descrever e determinar flutuagoes, correlacoes, comportamento nao-linear
e estados de transicdo, caracteristicos de processos como a deformagao em solidos.

Ao relacionar as escalas microscopica e macroscopica, a Termodinamica Estatistica
permite determinar grandezas fisicas fundamentais, como energia interna, energia livre
de Helmholtz e temperatura, que foram descritas na se¢do 2.1 e sdo essenciais para
calcular propriedades mecanicas elasticas, como moédulo de elasticidade, coeficiente de
Poisson e moédulo de cisalhamento.

E conveniente para a Termodindmica Estatistica utilizar a formulacdo

hamiltoniana da mecéanica classica, em que a energia total de um sistema molecular é

descrita pela funcao matematica, o Hamiltoniano J, como:

H(q,p,t) = K(p(t)) +O(q(t)) (2.36)

onde p é o momento, q é a posicao, K a energia cinética e © a energia potencial do
sistema. Ao estudar soOlidos, a contribuicdo da energia cinética é pequena e o
hamiltoniano do sistema é calculado a partir da energia potencial.

Nesse contexto, a obtencao das propriedades mecanicas estd diretamente
relacionada ao calculo da energia potencial do sistema, determinada a partir dos
potenciais interatomicos. O papel dos potenciais interatomicos, ou campos de forga, é
fornecer expressoes numéricas ou analiticas capazes de determinar a energia potencial
de um sistema de particulas, sendo, portanto, dados de entrada fundamental para
simulacdes (GONZALEZ, 2011). Esses potenciais sdo estabelecidos com base em
parametros obtidos experimentalmente ou a partir de simulacoes baseadas na teoria
quantica (KAMBERAJ, 2020).

Essa abordagem tedrica, embora eficaz, apresenta limitagoes significativas, pois a

precisao dos resultados depende diretamente da qualidade dos parametros empregados
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nos potenciais e das limitagoes inerentes aos modelos utilizados (RAPAPORT, 2004).
Como esses potenciais sao derivados de dados experimentais ou de calculos teoricos,
sua capacidade de prever propriedades mecanicas estd intrinsecamente ligada a
fidelidade desses parametros ao refletir o comportamento real do material. Assim, a
qualidade da parametrizacao do campo de forga é um fator critico que pode influenciar
a confiabilidade das propriedades mecanicas obtidas por meio dessa técnica.

Diversos potenciais interatomicos com diferentes niveis de precisdo foram
desenvolvidos, cada um com suas vantagens e limitagoes, sendo a escolha do mais
adequado dependente das caracteristicas do sistema e dos objetivos da simulacao
(KAMBERAJ, 2020; ZHOU & LIU, 2022). As abordagens para construir os potenciais
variam desde os potenciais baseados em pares atomo — atomo, como a de Lennard-
Jones (LJ) (RAHMAN, 1964; CLERI et al., 1997) e Morse (MORSE, 1929); potenciais
reativos, como o “ReaxFF” (VAN DUIN et al, 2001); potenciais de alta acuracia
baseados na teoria do funcional da densidade (SPRINGBORG, 1997; CAR &
PARRINELLO, 1985) e potenciais de multicorpos, também denominados de
“Embedded Atom Method” (EAM) (FINNIS & SINCLAIR, 1984).

E importante ressaltar que ndo existe um tnico potencial capaz de descrever o
comportamento de todos os materiais. A escolha do potencial interatomico depende da
aplicagao e do material (STEPANOVA & BRONNIKOV, 2019; MOURA et al., 2024;
MISHIN et al., 2001) e das condigbes termodinamicas de interesse para a investigacao
do fenémeno e do sistema.

Os potenciais de pares sao os mais simples e menos custosos computacionalmente,
pois a energia total do sistema é obtida ao somar todas as contribuicoes energéticas das

ligagoes dos pares de particulas do sistema, conforme apresentado na equagao (2.37):

'MZ

[y

-3

1=1

o(r

[\DIH

(2.37)

‘7:
i#i
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em que N é o niimero de atomos e o termo gb(ri’j) representa a energia potencial entre
dois dtomos, sendo fun¢io da distancia r; ; entre eles.

Uma limitacao significativa dos potenciais de pares é a incapacidade de descrever
corretamente as propriedades eldsticas dos metais. A simplificacdo de que a energia
total do sistema ¢é igual a soma das energias entre pares de &tomos nao consegue captar
os efeitos energéticos locais associados as imperfeigoes tipicas dos sélidos, como lacunas,
intersticios, movimento de discordancias, superficies externas, contornos de grao, poros,
trincas e inclusdes (BUEHLER, 2008; CALLISTER & RETHWISCH, 2020). A
superficie externa, por exemplo, desempenha um papel crucial em analises de
deformagao, pois a energia necessaria a propagacao de um defeito estd diretamente
relacionada a energia superficial necessaria para gerar duas novas superficies
(ANDERSON, 2017; LEMAITRE & DESMORAT, 2005).

Para contabilizar todos os efeitos locais energéticos e avaliar a resisténcia das
ligagoes metélicas, o potencial interatomico de multiplos corpos EAM (Embedded Atom
Method), é o potencial mais utilizado para modelar metais (ZHOU et al., 2023;
STEPANOVA & BRONNIKOV, 2019; Becker et al., 2013). A equagao (2.38) descreve

o potencial EAM (MISHIN et al., 2001):

N.

7

0,=Y ¢(ri;)+ fp) (2.38)

j:
onde p, representa a densidade eletronica local ao redor do atomo ¢, enquanto f é a
funcao de incorporacao, que descreve como a energia de um atomo especifico depende
da densidade eletronica. A densidade eletronica é determinada pela posi¢ao do atomo
i em relagdo aos atomos vizinhos, e a funcao f representa a influéncia do ambiente

eletronico sobre sua energia total. O potencial EAM inclui um termo de interagao entre
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pares de dtomos, ¢(r; ;) que descreve as forgas de atragao e repulsao entre eles (STOTT
& ZAREMBA, 1980; MISHIN et al., 1999). Dessa forma, o potencial EAM tem maior
precisao na reproducao das propriedades elasticas de metais em comparacdo aos
potenciais de Lennard-Jones (LJ) e Morse (DAW & BASKES, 1984).

Além do EAM, existem outros potenciais interatomicos de multiplos corpos
desenvolvidos para diferentes tipos de materiais e interagoes (BRENNER, 19809;
JUSTO et al., 1998; BARTOK et al., 2018). O potencial Stillinger-Weber é empregado
para modelar o comportamento de materiais com ligagoes covalentes, como o silicio, ao
incluir termos de interagoes de dois e trés corpos para capturar efeitos de angulos de
ligagdo que sdo relevantes em estruturas covalentes (STILLINGER & WEBER, 1985).

O potencial REBO (JOHNSTON & PARR, 1963) “Reactive Empirical Bond
Order” e sua versao estendida, AIREBO “Adaptive Intermolecular Reactive Empirical
Bond Order” (STUART et al., 2000), foram desenvolvidos para descrever materiais
com ligacoes covalentes e interagdes complexas, como o grafeno e nanotubos de carbono.
O REBO considera a ordem de ligacao e adapta a energia de acordo com a posi¢ao dos
atomos vizinhos, enquanto o AIREBO adiciona termos de van der Waals para capturar
interacoes de longo alcance.

Enquanto o EAM é adequado para metais, nos quais a estrutura é menos
dependente de angulos e mais influenciada pela densidade eletronica local, os potenciais
Stillinger-Weber, REBO e AIREBO sao projetados para capturar a geometria e a
dependéncia angular caracteristicas dos materiais covalentes, permitindo modelar com
precisdo as interagoes e deformagoes nesses sistemas (BUEHLER, 2008).

Diante da importancia dos potenciais interatomicos na descricao das interacoes
entre particulas, a termodindmica estatistica oferece ferramentas adicionais para
investigar o comportamento de sistemas materiais em nivel nanoscépico. Nesse
contexto, os ensembles estatisticos mimetizam diferentes condi¢bes termodinamicas

macroscopicas e levam a relacGes especificas validas para cada ensemble.
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Em Termodinamica Estatistica um ensemble é o conjunto de todas as configuracoes
possiveis que um sistema microscopico pode acessar, respeitando as restricbes impostas
a ele. Entre os diversos tipos de ensembles estatisticos, os mais amplamente utilizados
na mecanica estatistica incluem o ensemble microcanénico (NVE), o ensemble canénico
(NVT), e o ensemble isobarico-isotérmico (NPT) (MCQUARRIE, 1976), em que,
conforme o caso, o nimero de particulas N, o volume V', a energia F, a temperatura
T ou a pressao P sao especificados.

Nesse sentido, o limite termodindmico corresponde a uma condi¢cao fundamental
para a aplicacao da teoria, em que o niimero de particulas N e o volume V' do sistema
tendem ao infinito, mantendo-se constante a densidade. Nesse limite, o comportamento
assintético das formulacgdes microscopicas converge para a descricdo macroscopica,
tornando as flutuagoes relativas das grandezas termodinamicas despreziveis, permitindo
que os valores médios calculados nos ensembles sejam representativos do
comportamento macroscopico do sistema. Assim, o limite termodindmico embasa a
aplicacdo da termodinamica estatistica a materiais reais, fornecendo a ponte entre a
descri¢ao microscopica, baseada em atomos ou moléculas, e as propriedades observadas
em sistemas macroscopicos.

O ensemble microcandnico é adequado para modelar sistemas fechados e isolados,
caracterizados por um numero fixo de particulas N, volume V e energia total F
(SETHNA, 2020). O ensemble isobérico-isotérmico mantém constantes o numero de
particulas N e a temperatura 7T, permitindo a variagdo do volume V e energia F
enquanto a pressio P ¢ fixada (JAMBECK & LYUBARTSEV, 2012, 2013; TAM &
LAU, 2015; QIU et al., 2020; SRIVASTAVA & SHARMA, 2022).

Em estudos de deformacado utilizando a Termodindmica Estatistica, o ensemble
isobarico-isotérmico é particularmente adequado para a modelagem (LI et al., 2020;
OUYANG et al., 2024), pois permite simular ensaios de deformagao sob condigdes de

pressao e temperatura controladas, semelhantes as conduzidas em experimentos
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macroscopicos. No regime elastico linear, no qual a resposta do material permanece
préoxima ao equilibrio termodindmico, o aumento do tamanho do sistema conduz a
convergéncia das grandezas médias, caracterizando a aproximagao ao limite
termodinamico. Esse comportamento favorece a determinacao consistente das
propriedades elasticas, como os médulos de elasticidade e de cisalhamento, bem como
o coeficiente de Poisson.

Entretanto, em processos de deformacao que envolvem o inicio da plasticidade, a
resposta mecanica passa a ser governada por mecanismos dissipativos e fora do
equilibrio, como a nucleagao e a mobilidade de discordancias, efeitos de tamanho e
dependéncia com a taxa de deformacado. Nesses casos, o uso do ensemble NPT nao
constitui um critério de validade geral, e a convergéncia associada ao limite
termodinamico pode nao ser observada para grandezas como a tensao limite de
escoamento, cuja interpretagao permanece condicionada ao regime fisico acessivel as

simulagoes de dindmica molecular.

2.3 FORCAS, TENSOES, DEFORMACOES MOLECULARES

A abordagem termodinadmica da densidade de energia de deformacao permite
calcular propriedades mecanicas elasticas, fornecendo valores de tensao e deformacao
que representam o comportamento médio do material. No entanto, essa abordagem nao
captura as tensoes e deformacoes locais da rede cristalina em um determinado ponto.

Assim, o tensor tensao de virial foi introduzido para possibilitar a anélise de tensoes
em pontos locais de interesse, sendo definido como o equilibrio entre contribuicoes
cinematicas e de forcas. A contribuicao das forcas é calculada especificamente a partir
dos potenciais de interacao que descrevem as interacoes interatomicas. Esses potenciais

sao fundamentais para capturar a resposta local do material, permitindo avaliar a
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tensao diretamente nas regides de interesse, conforme descrito na equagao (2.39) (TSAI,

1979):

1 1 op(r)r;
Uij = V (zo; mava,ivoc,j + 5 Z ( or ?Tj ‘ rra5>) (239)

a?B?a#B

em que V é o volume, m a massa, ¢ o potencial de interacao, v a velocidade, 7, a
projecao da distancia atomica do vetor r no eixo de coordenada 7 e os indices a e 8 sdao
referentes a numeragao dos atomos considerados no célculo.

A analise da deformacao em sistemas atomisticos pode ser conduzida por meio do
calculo do campo de deformacao local, que fornece uma medida geométrica das
variagoes na estrutura da rede atémica. A deformacao atdémica local é determinada ao
comparar o desvio da configuracao atual da rede com uma configuragao de referéncia,

geralmente assumida como a da rede nao deformada. Essa andlise baseia-se na defini¢ao

do tensor qﬁj, conforme apresentado na equagao 2.40. Para descrever o comportamento

l
179

elastico em termos continuos, o tensor de Cauchy-Green a esquerda, b;., é definido a
partir de qﬁj utilizando um fator de correcao correspondente a estrutura cristalina,
como descrito na equacao 2.41 (ZIMMERMAN, 1999). Além disso, a deformagao de
engenharia é calculada como a variacao total da deformacao na configuracao atual em

relagdo & de referéncia (SPENCER, 2004).

E importante destacar que, diferentemente do tensor de tensdo virial, que exige
determinar média temporal e espacial para convergir ao conceito de tensao da mecanica
do continuo, o tensor deformacao é véalido de forma instantanea, por ser geométrico.
No entanto, ressalta-se que essa definicao de deformacdo é mais precisa em regioes

afastadas de superficies e interfaces, onde os efeitos de borda e as interagoes atomicas

complexas podem distorcer a medi¢ao da deformagao geométrica (BUEHLER, 2008).
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onde AxM = zl — ¥ Am?l = :z:é — :z:gq representa o deslocamento entre o a&tomo [ na

configuracdo atual e o &tomo k na configuracao de referéncia, para as coordenadas nas
direcoes 7, j. N é o numero de dtomos mais proximos a ser considerado, A, é o fator de
correcao para diferentes tipos de estrutura cristalina, sendo igual a 4/3 para uma
estrutura do tipo ctbico de face centrada e r, a distancia na configuracao de referéncia

nao deformada.

2.4 DINAMICA MOLECULAR

A Dindmica Molecular (MD) é uma técnica de simulagdo computacional que
permite racionalizar o comportamento dinamico de sistemas em escala molecular, a
partir da determinacgao, ao longo do tempo, da posicao e da velocidade dos atomos. A
partir dessas trajetorias, é possivel determinar diversas propriedades fisicas do sistema,
utilizando os principios da mecanica classica para descrever a evolugao das particulas
considerando as interacoes interatomicas por meio de potenciais de interagao, como os
descritos na secao 2.2 (RAPAPORT, 2004; ALDER & WAINWRIGHT, 1959;
RAHMAN;, 1964).

A MD se baseia na hipdtese ergddica, um conceito fundamental da mecanica
estatistica, segundo a qual as médias das propriedades calculadas em ensembles
estatisticos sao equivalentes as médias temporais do sistema em equilibrio
(KAMBERAJ, 2020). Essa equivaléncia é uma hipétese forte, assumida como ponto de
partida e nao garantida, uma vez que a ergodicidade do sistema nao pode ser

formalmente assegurada em todos os casos. Em outras palavras, ao longo do tempo,



46

espera-se que o sistema explore todos os seus estados acessiveis do espago de fases,
permitindo que as médias temporais representem com precisao as propriedades

macroscépicas do sistema. Essa relagao é expressa pela equagao (2.42):

(A) = tlLIg/OA(t) dt (2'42)

onde (A) é a média do ensemble de uma propriedade fisica A do sistema.

Dessa forma, é possivel determinar propriedades termodindmicas macroscépicas de
interesse, como pressao e energia interna, devido a convergéncia esperada no limite,
sem a necessidade de percorrer todos os estados possiveis do sistema ou de explorar um
intervalo de tempo infinito (GALLAVOTTI, 1995).

A construcao de potenciais de interagao, como discutido na segao 2.2, envolve
calculos de energia e forcas que aumentam significativamente em complexidade
computacional com o crescimento do niimero de particulas no sistema, demandando o
uso de algoritmos eficientes para processar as interagoes entre os atomos. Mesmo em
sistemas pequenos, compostos por milhares atomos, é necessario resolver milhares de
equacoes simultaneas, exigindo métodos eficientes de integragdo numérica. Algoritmos
como o Verlet e métodos de integragao de ordem superior sao amplamente utilizados
para garantir a estabilidade e a precisio durante a simulacao (FRENKEL & SMIT,
2002). Durante as simulagoes, as equagoes de movimento sdo discretizadas em
intervalos de tempo, permitindo a determinacao de propriedades termodinamicas de
interesse do sistema (RAPAPORT, 2004).

Antes de iniciar a simulagdo em sélidos, é fundamental realizar a etapa de
equilibracao para garantir que o sistema atinja o equilibrio termodinamico. Esse
processo ¢ crucial para eliminar tensoes residuais na rede cristalina, que podem surgir
devido a atribuicao aleatéria das velocidades iniciais aos atomos ou a eventuais

desajustes na configuracao inicial do material (OUYANG et al., 2024).
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O LAMMPS (Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator),
programa utilizado nas simulagbes desta dissertacdo (THOMPSON et al., 2022)
emprega uma estratégia para reduzir o custo computacional, baseada na construcao de
listas de vizinhos que armazenam apenas as particulas localizadas dentro do raio de
corte e aquelas ligeiramente além dessa distancia (KAMBERAJ, 2020). Essa
abordagem evita a necessidade de calcular as interacoes entre todas as particulas a
cada passo de simulacao. As listas de vizinhos sdo atualizadas periodicamente,
garantindo precisao no calculo das forcas interatomicas (BUEHLER, 2008).

Para a analise das deformacgoes locais na rede cristalina, sao avaliadas as
modificagoes estruturais em comparagdo com um estado de referéncia, semelhante as
equagoes 2.40 e 2.41. Essa avaliacao utiliza o algoritmo “Common Neighbor Analysis”
(CNA), descrito por Tsuzuki et al. (2007) e Faken & Jénnson (1994), que classifica os
atomos de acordo com a configuracdo de suas vizinhangas cristalogréficas (como CFC,
CCC ou HC), permitindo identificar a evolugao das estruturas cristalinas e a presenca
de discordancias ao longo da simulacao. A visualizagao das discordancias e sua extracao
sao realizadas por meio do algoritmo “Dislocation FExtraction Algorithm” (DXA),
desenvolvido por Stukowski & Albe (2010b), que analisa distorgoes locais e representa
as discordancias graficamente.

Em resumo, a dindmica molecular ¢ uma técnica eficaz para a andlise de
propriedades mecanicas em materiais sélidos, pois permite avaliar constantes elasticas
e determinar tensoes e deformactes de acordo com a escolha correta do potencial
interatomico e do ensemble estatistico. Esse enfoque supera as limitagées da mecanica
do continuo, ao descrever o comportamento discreto atomistico do sistema. No entanto,
para que a analise se aproxime da realidade fisica, é fundamental considerar a influéncia
dos defeitos estruturais, que exercem papel determinante na resisténcia mecanica dos

materiais.
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2.5 DEFEITOS E RESISTENCIA MECANICA

O comportamento mecanico dos materiais ndo pode ser explicado apenas pelas
ligacbes atomicas ou pelas propriedades intrinsecas da rede cristalina. Na pratica,
propriedades como limite de escoamento, ductilidade e tenacidade sao fortemente
condicionadas pela presenca de defeitos estruturais. Tais imperfeicbes podem ocorrer
em diferentes escalas, desde vacéncias e intersticiais atémicos (defeitos pontuais),
passando por discordancias e falhas de empilhamento (defeitos lineares e planares), até
contornos de grao (defeitos volumétricos) (CALLISTER & RETHWISCH, 2020).

A Figura 2.3 apresenta a escala dimensional dos principais tipos de defeitos
cristalinos. Os defeitos pontuais eletronicos ocorrem em dimensoes da ordem de 107
m, enquanto os defeitos pontuais atomicos situam-se em torno de 107 m. Em maiores
dimensoes, aparecem os defeitos lineares, como as discordancias, tipicamente na faixa
de nanometros a micrometros. Os defeitos interfaciais, como contornos de grao,
estendem-se por dimensoes ainda maiores, até a escala micrométrica. J4 os defeitos
volumétricos, como inclusodes e porosidades, podem atingir a escala milimétrica. Cada
tipo de defeito exerce influéncia distinta sobre a resisténcia mecanica, sendo que defeitos
em maiores escalas geralmente dominam o comportamento estrutural em comparacao

aos defeitos atomicos (MEYERS & CHAWLA, 2008).

Defeitos pontuais  Defeitos pontuais
eletronicos atomicos Defeitos mrerfaciais

I { Defeitos lineares  Defeitos vohimérricos
[ o |

10-14 10-10 10-6 10-2 102
Ezcala dimensional (m)

Figura 2.3 — Escala dimensional dos principais tipos de defeitos cristalinos. Adaptado de
Meyers e Chawla (2008)



49

A deformacao plastica em metais cristalinos é predominantemente governada pelo
movimento e pela interacdo de discordancias. Um parametro fundamental para
caracterizar a atividade de discordancias é a densidade linear de discordancias, definida

COmao:

dl
Pa=1, (2.43)

em que d; ¢ o comprimento total de discordancias e V é o volume instantaneo da célula
de simulacao. Em materiais macroscopicos, o inicio da plasticidade ocorre em
deformacoes significativamente menores, tipicamente entre 0,2% e 0,4%, e as
densidades de discordancias estdo na ordem de 10 a 10" m™? para materiais bem
recozidos, ou 10 a 10" m~? para metais submetidos a intenso trabalho a frio, conforme
relatado por Hull e Bacon (2011).

Nos nanomateriais, como whiskers metéalicos, a influéncia desses defeitos se torna
ainda mais significativa devido as dimensoes reduzidas, que limitam o espaco disponivel
para a movimentagdo e interagdo das discordancias (ROHITH et al., 2019). Em
consequeéncia, o limite de escoamento desses sistemas pode se aproximar do limite de
escoamento tedrico de monocristais sem defeitos, que é aproximadamente igual a F£/10,
conforme apresentado por Courtney (2000). A anélise da escala de tamanho dos defeitos
é, portanto, essencial para compreender como a resisténcia mecanica emerge a partir

da microestrutura do material.
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3 METODOLOGIA

Neste capitulo, sao discutidos o sistema de interesse estudado ao longo da pesquisa,
os parametros do potencial utilizado na anélise, o protocolo de simulagao e o pds-

processamento dos resultados obtidos.

3.1 SISTEMA DE INTERESSE

Este estudo investigou as propriedades mecanicas do aluminio por meio de
simulacdes de dindmica molecular como metodologia central. O aluminio foi selecionado
como principal objeto de estudo devido as suas propriedades amplamente conhecidas,
como baixa densidade, elevada resisténcia a corrosao, elevada relacao resisténcia-peso
e notavel resisténcia mecanica, caracteristicas que justificam sua ampla aplicacdo na
engenharia, em especial em equipamentos de sistemas de armamentos embarcados da
Marinha.

A justificativa para essa inclusao também se baseia na diversidade de aplicagoes
industriais desse material, que permitem explorar as capacidades e limitacoes da técnica
de dinamica molecular em diferentes contextos. O objetivo é avaliar como a precisao
dessas propriedades variam com as condi¢bes simuladas, como taxas de deformacao,
temperatura e geometrias.

As analises realizadas para o aluminio servirdo como referéncia metodologica para
futuras pesquisas de propriedades mecanicas de outros materiais, permitindo uma

comparagao sisteméatica de suas propriedades elasticas e comportamentos mecéanicos.

3.2 POTENCIAIS INTERATOMICOS OU CAMPO DE FORCA

No presente trabalho, o aluminio, metal de estrutura cibica de face centrada

(CFC), é modelado pelo campo de forca EAM, amplamente reconhecido como
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apropriado para descrever esse tipo de material (SOLEYMANTI et al., 2014; XUAN et
al., 2018; LI et al., 2020; CAO et al., 2025). Os parametros especificos do potencial
empregado para o aluminio, conforme equacao (2.38), sdo descritos na Tabela 3.1 de
acordo com a estrutura cristalina e o pardmetro de rede (a) utilizados na investigagao

das propriedades mecanicas de aluminio.

Tabela 3.1 — Parametros EAM para o Al fonte: Al99.eam.alloy

http://www.ctcms.nist.gov/potentials/.
f (p = 1,000007124973119) = —2,714794949876463

Al, CFC, a = 4.05 A

r*(A) p(eV) #(eV)
8,201250 0,074118766040777 -0,021456387999721
16,402500 0,008018049028526 -0,027491448591413
24,603750 0,002288913416527 -0,010208454558405
32,805000 0,000628309693000 0,001851934890694

3.3 PROTOCOLO DE SIMULACAO

Todas as simulacbes computacionais serao realizadas no LAMMPS, utilizando o
potencial interatémico EAM para o aluminio puro (MISHIN, 1999), representado pela
liga Al1199, que é a liga comercial de maior pureza, com aproximadamente 99%
(METALS HANDBOOK, 1990). Esse potencial tem sido aplicado de forma confiavel
em diversos estudos envolvendo sistemas de aluminio, incluindo investigacoes sobre o
comportamento de discordancias, reforco em compoésitos e dinamicas de solidificacao
(SOLEYMANTI et al., 2014; XUAN et al., 2018; LI et al., 2020; CAO et al., 2025). Um
exemplo de input do LAMMPS para o ensaio de tracdo do aluminio esta disponivel no
APENDICE 1.

As simulagoes foram conduzidas no ensemble isobérico-isotérmico (NPT), com

controle de temperatura e pressao por meio do termostato e barostato de Nosé-Hoover
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(NOSE, 1984; HOOVER, 1985) e constantes de amortecimento de temperatura ( Tyum,)
e pressao (Pump) iguais a 1 ps, para determinar as propriedades mecanicas do aluminio
e investigar a dependéncia da tensao limite de escoamento em diferentes temperaturas:
300K e 373 K, a uma pressao constante de zero bar e diferentes taxas de deformacao
que variam de 10% s a 10% s'. Essas taxas sao consideravelmente superiores as
observadas nas simulag¢oes conduzidas no ambiente macroscépico, devido a limitacao
da técnica da dindmica molecular em realizar simulagoes com taxas de deformagao
inferiores a 10°s?. E importante mencionar que a faixa de taxas adotada neste estudo
abrange inclusive regimes de carregamento associados a eventos balisticos em escala
atomistica. Considerando o comprimento nanométrico do dominio simulado, taxas de

deformacao da ordem de 10" s

correspondem a velocidades de alongamento
equivalentes da ordem de 10° m/s, comparaveis as velocidades caracteristicas de eventos
balisticos; enquanto taxas menores representam carregamentos dinamicos elevados.

Com o objetivo de avaliar possiveis vieses sistematicos associados ao acoplamento
termostato—barostato, foram realizadas simulagoes adicionais variando-se os valores de
Tiamp © Paamp para 0.1; 0.5; 1.5 e 2 ps. A andlise comparativa indicou que as variacoes
relativas nas propriedades elasticas calculadas, como moédulo de elasticidade e mdédulo
de cisalhamento, permaneceram inferiores a 1% em relagdo ao caso base (Puump € Tiamp
iguais a 1 ps), enquanto as variagoes observadas no coeficiente de Poisson apresentaram
valores inferiores a 2.5% compativeis com flutuacoes estatisticas esperadas em
simulacbes atomisticas. Observou-se ainda que valores de Ty € Py superiores a 5
ps resultaram em aumento significativo do tempo necessario para a estabilizacao da
temperatura e da pressao, sem ganhos adicionais na precisdo das propriedades
mecanicas calculadas.

A modelagem do aluminio considerou uma estrutura monocristalina ctbica de face

centrada (CFC), com pardmetro de rede de 4,05 A (CALLISTER & RETHWISCH,

2020), valor que coincide com o pardmetro de rede de referéncia definido no potencial
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EAM empregado (Mishin et al., 1999), garantindo consisténcia entre o modelo
atomistico e os dados experimentais. Os dtomos foram organizados em um bloco ctibico,
alinhado aos eixos cristalograficos [1 0 0], [0 1 0] e [0 0 1] nas diregdes z, y e z,
respectivamente, Figura 3.1. Essa disposicao garante uma orientacao cristalina bem
definida para a simulagao, essencial para estudar possiveis propriedades anisotrépicas
e o comportamento mecanico sob condi¢ées controladas de carregamento, temperatura

€ pressao.

4.05 A

Dire¢do do carregamento

Figura 3.1 — Caixa de simulagdo do aluminio.

Condicgoes de contorno peridédicas foram adotadas nas simulagoes, permitindo que
os sistemas se estendam além dos limites de uma tnica célula de simulacao e que as
particulas interajam com aquelas que estao “fora” da célula. Isso é importante porque
muitos sistemas reais nao sao limitados por fronteiras, garantindo a conservacgao das
propriedades dos sistemas e evitando efeitos indesejados nas bordas da caixa de
simulacao. Na simulacao, foi definido um tamanho de vizinhancga com raio de corte de
5,0 A. Esse valor foi escolhido por ser ligeiramente maior que o pardmetro da rede
cristalina do aluminio, igual a 4,05 A, assegurando que todas as interacdes relevantes
entre particulas vizinhas fossem consideradas sem aumentar desnecessariamente o custo

computacional. Simulagées com raio de corte superior a 5,0 A ndo apresentaram
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alteracao nos resultados, embora tenham elevado significativamente o custo
computacional de cada andlise.

Antes do carregamento mecéanico, as posicoes atoOmicas foram relaxadas pelo
método de minimizacao do gradiente conjugado, na variante de Polak—Ribiere, que
acelera a convergéncia ao combinar os gradientes de forga atual e anterior (LAMMPS,
2022), com tolerancias de energia e forga de 1072, maximo de 10.000 iteragoes e 50.000
avaliacoes de forca.

Apés a minimizacdo, a simulagdo inicia com uma fase de equilibracado de 75
picossegundos no ensemble NPT para garantir a convergéncia da média da energia
potencial e temperatura. A pressao oscilou em torno do valor imposto, sem apresentar
deriva sistematica ao longo da simulacdo, indicando adequada estabilizacao
termodinamica do sistema. O parametro de rede obtido ao final da equilibracao
manteve-se préoximo ao valor de referéncia. Para avaliar a influéncia das condigoes
iniciais, cada condi¢ao de simulagao foi repetida com cinco sementes distintas na
geracao das velocidades iniciais, permitindo a andlise da dispersao estatistica das
propriedades mecanicas calculadas. Apods essa etapa, inicia-se o processo de deformagao
uniaxial na direcao x de acordo com taxa de deformagao constante e o niimero de passos
configurado para alcancar uma deformacdo capaz de exceder o limite elastico do
material.

O algoritmo Velocity-Verlet (SWOPE et al., 1982) foi utilizado para integrar as
equacoes de movimento de Newton, com um intervalo de tempo de 1 fs, totalizando
uma quantidade de numero passos compativel com a deformacao de engenharia
desejada. Os componentes de tensao foram calculados com base na tensao de virial, Eq.
(2.39).

Durante o ensaio, os resultados foram registrados a cada 1000 passos de simulagao,
armazenando informagoes como a deformacao na direcao z, as tensoes nas direcoes x, ¥

e z, a energia interna do sistema, as dimensoes da caixa de simulacao nas diregoes y e
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z e a temperatura em um arquivo de saida. Além desses dados numéricos, a simulacao
gerou arquivos visuais “dump” a cada 1000 passos, contendo informagoes detalhadas

sobre a posicao dos atomos, as simetrias locais e a energia potencial.

3.4 POS-PROCESSAMENTO DOS RESULTADOS DAS SIMULACOES

Para atenuar as flutuagoes tipicas das simulac¢oes de dinamica molecular, todas as
propriedades medidas ao longo das simulacoes foram pés-processadas com filtros de
média mével (OPPENHEIM & SCHAFER, 2010). O filtro aplicado utilizou uma janela
de cinco pontos, em que cada valor suavizado foi calculado como a média aritmética
dos cinco pontos vizinhos, atribuindo pesos iguais de 20% a cada ponto. Esse processo
foi repetido cinco vezes para atenuar as flutuagoes dos dados sem comprometer suas
tendéncias. O efeito quantitativo da suavizacdo na curva tensdo—deformacao é
analisado no APENDICE 2, onde se demonstra que a curva filtrada nio distorce os
valores de tensao, tampouco afeta a determinacao da tensao limite de escoamento ou
da resiliéncia do material.

Adicionalmente, o programa OVITO foi empregado para a visualizacdo e analise
microestrutural das simulagoes por meio dos arquivos dumps, possibilitando a
identificacdo de defeitos cristalinos e alteracoes na rede ao longo dos ensaios
(STUKOWSKI, 2010a). O comprimento total de discordancias foi determinado pela
soma das linhas classificadas como discordancias perfeitas, de Shockley, Stair-rod,
Hirth, Frank e demais tipos identificados pelo algoritmo DXA. O parametro de
centrosimetria foi calculado para cada atomo, permitindo avaliar a simetria local da
estrutura cristalina e acompanhar a propagacao de defeitos, como o movimento de
discordancias e as transformagoes na rede (KELCHNER et al., 1998; STUKOWSKI &

ALBE, 2010b; STUKOWSKI, 2012). O limite de escoamento foi definido a partir da
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analise do DXA, considerando o instante em que o primeiro frame do arquivo dump
evidenciou a nucleagao das discordancias iniciais (STUKOWSKI, 2010b).

As propriedades mecanicas foram determinadas a partir dos dados da curva tensao—
deformacao no regime elastico. O médulo de elasticidade foi estimado pelo coeficiente
angular oriundo da aproximacao de uma reta aos pontos da curva tensao—deformacao
nesse regime. Os coeficientes de Poisson nas diregoes y e z foram calculados com base
nas deformacoes laterais e axiais, e o moédulo de cisalhamento foi determinado com base
na sua relagao com o médulo de Young e o coeficiente de Poisson, equacoes (2.3), (2.4)
e (2.6). A resiliéncia foi calculada por meio de integragdo numérica utilizando o método

de Simpson (2? regra), conforme Rice & Do (2012)



S7

3.5 METADADOS

Com o objetivo de garantir a transparéncia e a reprodutibilidade dos experimentos
numéricos conduzidos neste estudo, todos os arquivos essenciais foram disponibilizados
em um repositério na nuvem. O material inclui os dados de entrada do LAMMPS, os
resultados das simulagoes, tais como: curva tensdao—deformacao, densidade de
discordancias e a evolucao da estrutura cristalina obtidas por meio do OVITO, além
dos scripts em MATLAB utilizados nas anélises. O acervo pode ser acessado pelo
seguinte link:

https://drive.google.com/drive/u/1/folders/1wzKG1B1vIQ_h75{MJD-
tYaflgNXxq sY.

O link disponibiliza os resultados deste trabalho organizados em dois diretorios,
correspondentes as simulacoes descritas nas Secoes 4.1 e 4.2. Em cada diretério,
encontram-se dois arquivos introdutoérios: “00_leia-me.txt”, redigido em portugués, e
“00_readme.txt”, em inglés. Ambos tém como finalidade orientar a consulta aos dados

e facilitar a navegacao pelos materiais disponibilizados.

3.6 INFRAESTRUTURA LABORATORIAL

A execucao deste projeto utilizou uma infraestrutura computacional formada por
um cluster principal com 17 nds em operacao (dlt0O1 a dlt21), quatro méquinas de
bancada (cfd01 a cfd09) localizadas no IME e um cluster adicional composto por 3 nds
(n04 a n08). As especificagoes técnicas desses recursos computacionais encontram-se

apresentadas na Tabela 3.2.
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Tabela 3.2 — Cluster computacional.

. . Particao
Meméria
Maéquina Processador Frequéncia/Cache Core Threads /data
(GB)
(TB)
dalton2 ~ AMD Ryzen 4,7 Ghz/76 MB 12 24 16 ---
9 7900X
n01 AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2
9 7950X3D
n02 AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2
9 7950X3D
n03 AMD Ryzen 2,20 Ghz/32 MB 8 16 32 1,5
7 3800X
n04 AMD Ryzen 2,20 Ghz/32 MB 8 16 32 1,5
7 3800X
n05 AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2
9 7950X3D
n06 Intel Xeon 2,10 Ghz/30 MB  2x6 24 132 0,3
E5-2620
n07 AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2
9 7950X3D
n08 Intel i7-3770 3,4 Ghz/8 MB 4 8 32 0,8
n09 Intel i7-3770 3,4 Ghz/8 MB 4 8 32 0,8
nl0 Intel i7-3770 3,4 Ghz/8 MB 4 8 32 0,8
nll AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2
9 7950X3D
nl2 AMD Ryzen 4,2 Ghz/144 MB 16 32 64 3,2

9 7950X3D
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Este capitulo apresenta os resultados das simulacoes de dinadmica molecular
realizadas para determinar e racionalizar variadas propriedades mecanicas do aluminio,
conforme descrito na secao 4.1. Também sao discutidos os efeitos da taxa de deformacao
sobre o limite de escoamento, detalhados na secao 4.2. As andlises abrangem a evolucao
das discordancias e as alteragoes nas estruturas cristalinas, proporcionando uma
investigacdo aprofundada do comportamento mecéanico desse metal. Os resultados
apresentados nas segoes 4.1 e 4.2 ressaltam as potencialidades da dindmica molecular

como técnica de investigacao, enquanto a se¢ao 4.3 discute suas limitagoes.

4.1 INVESTIGACAO DO TAMANHO MINIMO DO SISTEMA

Investigamos a dependéncia das propriedades mecanicas do aluminio para caixas
nanométricas de simulagdo de diferentes tamanhos. Seis amostras, com dimensoes
variando de 2 a 20 vezes o parametro de rede (a), correspondendo a 32 até 32.000
atomos, foram submetidas a um carregamento de tragao uniaxial a temperatura de 300
K.

Avaliou-se a dispersao e a convergéncia das médias das propriedades mecanicas,
como os médulos de Young e cisalhamento, o limite de escoamento e o coeficiente de
Poisson, em funcao do tamanho do sistema, a fim de determinar o limiar a partir do
qual os efeitos de tamanho finito se tornam despreziveis e a determinacao das
propriedades mecanicas por meio das simulagoes atomisticas tem boa concordancia com
os valores macroscépicos no regime elastico linear. Além disso, discutem-se as variagoes
do comportamento mecanico decorrentes do tamanho limitado do sistema, destacando
a relevancia dos resultados obtidas em escala atémica para os nanomateriais.

A estrutura cristalina do aluminio foi modelada como um monocristal ctibico de

face centrada seguindo a orientacao cristalografica descrita na secao 3.3. Condicoes de
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contorno periddicas foram aplicadas em todas as dire¢oes para suprimir os efeitos de
borda e aproximar o comportamento do material do comportamento macroscopico.

Os atomos foram dispostos em uma célula de simulagdo cubica, com arestas
definidas como um multiplo p da constante de rede. A Figura 4.1 ilustra a caixa de
simulagdo, enquanto a Tabela 4.1 lista os valores de p, nimero de atomos (IN),

comprimento inicial (I;) e volume (V') empregados.

001

8]

LB S 010

Direcdo do carregamento

Figura 4.1 — Modelo da caixa de simulagao.

Tabela 4.1 — Valores dos miiltiplos da constante de rede (p), nimero de atomos (N) e
comprimento inicial (I,) utilizados nas simulacoes

p N o (A)
2,0 32 8,1
3,0 108 12,2
95,0 500 20,3
10,0 4.000 40,5
15,0 13.500 60,8

20,0 32.000 81,0
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A Figura 4.2 apresenta a etapa de equilibracao da temperatura para N = 13.500 e
32.000 atomos e da energia potencial para o sistema com N = 13.500 atomos,
confirmando o equilibrio térmico. Essa etapa é essencial para eliminar as tensoes

internas resultantes das velocidades atomicas iniciais nao nulas, conforme apresentado

na Eq. (2.39).
4
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Figura 4.2 — Equilibragdo do sistema: (a) Temperatura com N = 13.500 e 32.000 dtomos; (b)
Energia potencial para N = 13.500 atomos.

Apéds a etapa de equilibragdo, o comprimento inicial [, foi armazenado para os
calculos da deformacao de engenharia. O ensaio de tragao uniaxial foi realizado ao longo
do eixo = no ensemble NPT a 300 K e pressao 0 Pa. Foi adotada uma taxa de
deformacgao de 10° s, por ser um valor tipico utilizado em simulacées de dinamica
molecular (PASTOR-ABIA et al., 2011; OUYANG et al., 2024; LI et al., 2020) e
garantir um equilibrio entre eficiéncia computacional e precisdo. Por outro lado, a
utilizacao em regime quase estatico, da ordem de 10 s*, inviabilizaria a realizagdo das
simulagoes computacionais devido ao elevado custo computacional.

Os componentes de tensao foram calculados a partir do tensor de tensao de virial
e as simulagoes foram conduzidas até 20% de deformacao de engenharia, valor que

excede os limites tipicos de deformagao macroscépica, mas é coerente com a alta
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resisténcia mecénica de nanomateriais e de materiais whiskers (LI et al., 2010;
MEYERS & CHAWLA, 2008).

A Figura 4.3 apresenta as curvas tensao-deformagao obtidas para todas as amostras
em fungdo do ntimero de dtomos (V) e indica a deformagao na qual ocorre a transigao
do regime elastico para o pléastico, destacada pelo inicio do movimento de discordancias
e pela correspondente tensio de escoamento (o,). A regido eldstica se estende até o
ponto em que se observa uma queda abrupta da tensdao. Os valores de tensao e
deformacao sao consistentes com os reportados na literatura para nanofios de aluminio
(PASTOR-ABIA et al, 2011; LI et al, 2020). Todas as tensoes reportadas sao
significativamente superiores as normalmente observadas em materiais macroscopicos,
e todas as curvas apresentam uma regiao elastica prolongada antes da queda méaxima
de tensao. Esse comportamento é atribuido as dimensoes nanométricas das amostras,
que dificultam o movimento das discordancias e, consequentemente, aumentam a
resisténcia mecéanica. Esse fenomeno é observado em materiais conhecidos como
“whiskers” metalicos, cujas dimensoes reduzidas conferem elevada resisténcia devido a

limitagao da mobilidade das discordéancias.
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Figura 4.3 — Curva tensao—deformacao para diferentes tamanhos de amostras.

A Figura 4.4 apresenta alguns instantes da andlise visual da densidade de
discordancias para diferentes tamanhos de sistema e valores de deformagao, destacando

o inicio da plasticidade e sua evolucao subsequente ao longo do processo de deformacao.
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E importante destacar que os atomos foram omitidos para facilitar a visualizacio das
discordancias. As subfiguras 4(a), 4(b) e 4(c) correspondem ao momento da primeira
nucleagio de discordancia para os tamanhos de sistema N = 4.000 (e = 13,9%), N =
13.500 (e = 13,3%) e N = 32.000 (¢ = 13,8%), respectivamente. Esses resultados
indicam que a nucleagdo de discordancias em sistemas nanométricos de aluminio
monocristalino ocorre apenas em niveis de deformagao relativamente elevados. As
subfiguras 4.4 (d), 4(e) e 4(f) mostram os mesmos sistemas: N = 4.000 (¢ = 14,2%),
N =13.500 (¢ = 15,0%) e N = 32.000 (¢ = 14,5%), respectivamente, em deformagoes
ligeiramente superiores, onde a evolucao e a propagacao das discordancias iniciais

tornam-se mais evidentes.

Figura 4.4 — Anélise visual das discordancias em fungdo da deformacdo do tamanho do
sistermna: (a) N = 4000, ¢ = 13.9%; (b) N = 13500, ¢ = 13.3%; (c) N = 32000, ¢ = 13,8%:;
(d) N = 4000, ¢ = 14.2%; (e) N = 13500, ¢ = 15.0% e (f) N = 32000, ¢ = 14,5%. As cores

indicam discordancias perfeitas (azul), de Shockley (verde) e do tipo stair-rod (rosa).

A fim de distinguir os efeitos de tamanho finito das flutuacoes estatisticas inerentes
as simulagoes de dindmica molecular, cada condi¢ao de tamanho de sistema foi simulada

por cinco replicagoes independentes, variando-se a semente (seed) utilizada na geragao
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das velocidades iniciais. Para cada propriedade mecanica, os valores reportados
correspondem a média das cinco simulagoes, e as barras de erro correspondem a +1
desvio padrao amostral, quantificando a dispersao estatistica associada a cada conjunto
de cinco simulagoes.

As Figura 4.5 e 4.6 apresentam a investigacdo do limite termodindmico para o
modulo de Young (£), médulo de cisalhamento (G), coeficientes de Poisson nas direcoes
ye z (v, e v,), respectivamente, e a tensdo limite de escoamento (o,). Todos os valores

experimentais de referéncia foram extraidos de Allen e Bartdk (2022).
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Figura 4.5 — Dependéncia dos mddulos em relagdo ao nimero de dtomos (N): (a) elasticidade
(E) e (b) cisalhamento (G).
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Figura 4.6 — Dependéncia em rela¢ao ao nimero de atomos (NNV): (a) médulo de Poisson (v) e
(b) limite de escoamento (o).

Observa-se que, para as propriedades elasticas (E, G e v), a dispersao estatistica
decresce rapidamente com o aumento de N, tornando-se pequena para N = 13.500. A
estabilizacao das médias, acompanhada da reducao do desvio-padrao, indica que os
efeitos de tamanho finito se tornam despreziveis para essas propriedades,
caracterizando a convergéncia ao limite termodindmico no regime elastico. Em
contraste, a tensao limite de escoamento nao apresentou convergéncia, mesmo para
maior caixa de simulagao com 32.000 atomos, evidenciando que a convergéncia nao é
atingida para propriedades plasticas dentro da faixa de tamanhos avaliada.

Para N = 32, o menor sistema avaliado, é possivel identificar a maior dispersao
estatistica das propriedades em comparacao com sistemas maiores, sendo os erros
relativos baseados na média observados maiores: 4,60% para E, 6,29% para G, -6,98%
para v, e 3,31% para v,. Esses desvios sao atribuidos a forte influéncia das flutuagoes
estatisticas e dos efeitos de tamanho finito, particularmente acentuados em sistemas
extremamente pequenos. Nessas configuracoes reduzidas, o baixo niimero de dtomos é
insuficiente para descrever adequadamente a resposta mecanica da rede cristalina, e os
campos de deformacgao tornam-se altamente sensiveis a deformacoes locais e as

condigoes de contorno. Com o progressivo aumento do tamanho do sistema, observa-se
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menores dispersdes mnos calculos de propriedades elasticas como os moddulos de
elasticidade e cisalhamento e o coeficiente de Poisson.

Em virtude do aumento do nimero de atomos, os efeitos de tamanho finito sao
progressivamente atenuados. Para N = 13.500, a média dos erros relativos em E, G,
v, e v, sao de 0,11%, —0,38%, —1,94% e —1,3%, respectivamente. Para N = 32.000, a
média dos erros relativos sao ainda mais reduzidos: 0,003% para E, —0,35% para G,
0,16% para v, e -0,91% para v,. Esses resultados indicam que, mesmo um sistema com
apenas 13.500 atomos, quando comparado a um sistema macroscopico, é suficiente para
atender ao limite termodinamico no célculo de E, G e v. No entanto, esse nimero ainda
¢ insuficiente para determinar com precisdo a tensdo de escoamento (ay) e por
consequéncia a resiliéncia e a tenacidade. A Tabela 4.2 Tabela 4.2 - Comparacao das
propriedades mecanicas elasticas (£, G e v) para N = 13.500 e N = 32.000
atomos.consolida os valores médios das propriedades mecanicas obtidas para os dois

maijores sistemas avaliados neste estudo.

Tabela 4.2 - Comparagao das propriedades mecanicas elasticas (E, G e v) para N = 13.500 e
N = 32.000 atomos.

Prop. Mecanica N = 13500 N = 32000 Erro Relativo

E [GPa 63,24 63,31 -0,11% / 0,003%
G [GPa) 23,29 23,30 -0,38% / -0,35%
v [ 0,357 0,358 -1,94% / -0,91%

A deformacao de nanomateriais, particularmente de estruturas monocristalinas
como whiskers metalicos, é predominantemente governada pela nucleacao de
discordancias, em vez do movimento de discordancias pré-existentes, como ocorre

tipicamente em materiais macroscépicos. Esse comportamento distinto pode ser
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analisado por meio da evolucao da curva de densidade de discordancias e das alteracoes
estruturais cristalinas durante a deformagao.

Nesses materiais, as discordancias sao nucleadas e subsequentemente aniquiladas
ao encontrarem superficies livres. Esse processo pode ser dividido em trés estagios
distintos, com base nas caracteristicas da curva de densidade de discordancias. O
primeiro estagio é marcado por um aumento rapido na nucleacao de discordancias, o
que leva a um pico na densidade de discordancias, indicando o inicio da deformacao
plastica. Esse inicio ocorre em niveis de deformacao significativamente mais elevados
do que os observados em materiais macroscopicos. Durante essa etapa, a fracao de
atomos com estrutura cubica de face centrada (CFC) diminui devido & formagao de
falhas de empilhamento e ao surgimento de estruturas cristalinas alternativas, como a
ctubica de corpo centrado (CCC) e a hexagonal compacta (HCC). O segundo estégio,
conhecido como exaustao de discordancias, inicia quando a taxa de aniquilacdo de
discordancias supera a de nucleagao, resultando em uma diminuicao liquida da
densidade de discordancias. O sistema passa por rearranjos estruturais atéomicos com
recuperagao parcial da estrutura CFC, o que indica mecanismos de recuperacao
induzidos pela deformagdo. O terceiro estdgio, conhecido como esgotamento de
discordancias (“dislocation starvation”), caracteriza-se por um equilibrio dindmico
entre nucleagdo e aniquilacdo de discordancias, resultando em uma densidade
praticamente constante. Esse mecanismo, em trés estagios, representa uma mudanca
fundamental em relacdo aos mecanismos de plasticidade observados em materiais
macroscopicos, nos quais predominam o movimento e a interacao de uma rede de
discordancias pré-existentes.

As Figuras 4.7 (a) e (b) apresentam, respectivamente, a variagdo da densidade de
discordancias e a evolugdo da fracdo da estrutura cristalina do tipo CFC pela

deformacao para sistemas contendo N = 13.500 e N = 32.000 &tomos.
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Figura 4.7 — Comparagao entre os sistemas com N = 13.500 e N = 32.000: (a) variagdo da
densidade de discordancias com a deformacao e (b) evolucdo da estrutura cristalina CFC

durante a deformagao.

Para N = 13.500, a primeira discordancia nucleia a uma deformacao de ¢ = 13,2%
com a densidade aumentando até e = 14,2%. Nesse intervalo, a fracao CFC reduz-se
até aproximadamente 60%, principalmente em decorréncia da formacao de falhas de
empilhamento associadas a nucleacao e propagacao de discordancias parciais. O
intervalo 14,2% < e < 18,4%, caracteriza o estagio de exaustdo de discordancias,
marcado pela reducao progressiva da densidade em funcao da interacao e aniquilacao
entre discordancias. Para ¢ >18,4%, observa-se o regime de esgotamento, no qual a
densidade se estabiliza em aproximadamente 2-10""m, com dp,;/de ~ 0.

Para N = 32.000, a primeira discordincia nucleia a ¢ = 13,7%, com crescimento
da densidade até ¢ = 14,1%, acompanhado por reducao da fracaio CFC para
aproximadamente 58,14%. Embora a deformacdo de nucleacido seja ligeiramente
superior a observada para N = 13.500, essa diferenca é compativel com a variabilidade
estatistica inerente a processos de nucleacdo homogénea em dinamica molecular, os
quais sao sensiveis a flutuagoes térmicas. Observa-se que, para N = 32.000, o estagio
de exaustao é mais curto, ocorrendo no intervalo 14,2%< ¢ <15,0%, e o regime de

esgotamento é atingido com menor deformacao quando comparado ao sistema menor.



69

Para € > 15,0%, a densidade de discordancias estabiliza-se em aproximadamente
3:10'"m? com derivada préoxima de zero. Esse comportamento pode ser atribuido ao
maior volume cristalino disponivel no sistema de 32.000 atomos, o que favorece a
nucleacao simultanea em multiplas regioes e aumenta a probabilidade de interacao e
aniquilacao entre discordancias, acelerando a transi¢ao para o regime de saturacao da
densidade.

Ambas as amostras apresentaram mecanismos de rearranjo estrutural atoémico
parcial, com uma recuperacao parcial da estrutura CFC a medida que a densidade de
discordancias diminuiu. Além disso, apresentaram préximas percentuais de estrutura
CFC durante o regime de esgotamento de discordancias ao longo da deformacao.

No limite termodindmico, em que N tende ao infinito (ou seja, em materiais
macroscépicos), o inicio da plasticidade ocorre com deformagoes significativamente
menores, tipicamente entre 0,2% e 0,4%, e as densidades de discordancias sdo da ordem
de 10" a 10 m™ para materiais bem recozidos, ou de 10 a 10* m™? para metais
altamente encruados, conforme indicado por Hull e Bacon (2011). Em contraste, todas
as densidades de discordancias apresentadas na Figura 4.7 sdo varias ordens de
grandeza superiores as observadas em materiais macroscopicos. Devido aos fend6menos
de deformagao associados as discordancias, é evidente pela Figura 4.6 (b) que o limite
termodinamico para a tensao de escoamento nao ¢é satisfeito, em razao das dimensoes
nanométricas das amostras, que dificultam o movimento das discordancias. Caso o
comprimento da amostra fosse significativamente aumentado, a tensao de escoamento
diminuiria proporcionalmente. No entanto, o custo computacional para realizar tais
simulagées via dinAmica molecular tornaria esse tipo de estudo inviavel.

Além de determinar as tensoes a partir da equacgao de virial, foi realizada uma
andlise exploratoria utilizando a energia livre de Helmholtz, conforme equagao (2.22).
A Figura 4.8 apresenta o grafico tensao deformagdo ao longo da simulacao para

diferentes tamanhos de caixa com 13.500 e 32.000 atomos, comparando os resultados
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obtidos pela tensao de virial e pela energia livre de Helmholtz, desconsiderando a

parcela do produto da entropia pela temperatura.
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Figura 4.8 — Grafico comparativo entre a tensdo calculada pela energia de Helmholtz e tensao
de virial para sistemas com ntmero de dtomos (V) iguais a: (a) 13.500 e (b) 32.000.

Na Figura 4.8, observa-se, no regime elastico linear, que as curvas apresentam
inclinacoes semelhantes, porém com um desvio sistematico crescente ao longo da
deformacgao. Esse comportamento indica que a diferenca entre os métodos nao se
restringe a um deslocamento constante, mas envolve uma contribuicao adicional que
varia com a deformacao. Como a formulacdo da energia livre de Helmholtz utilizada
considerou apenas a energia interna do sistema, é plausivel associar parte desse desvio
a auséncia da contribuicao entrépica. Durante a tracao uniaxial, a expansao ao longo
do eixo de carregamento tende a ampliar o espago vibracional disponivel nessa direcao,
favorecendo o aumento da entropia associada aos modos vibracionais longitudinais. O
efeito combinado dessas variagoes pode manifestar-se como um desvio progressivo entre
as curvas ao longo da deformacao.

Entretanto, como a entropia nao foi calculada explicitamente nas simulagoes, essa

interpretagao permanece qualitativa. Uma andlise quantitativa exigiria a determinacao
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direta da contribuicao entrépica ou a ado¢do de uma abordagem termodinamica mais
abrangente, o que nao foi contemplado no escopo deste trabalho.

Ressalta-se que essa comparacao possui carater exploratorio e estd restrita ao
regime elastico linear. Proximo ao limite de escoamento, observa-se um aumento mais
pronunciado do desvio, coincidindo com o inicio da deformagao plastica. Nessa regiao,
o comportamento passa a ser governado por mecanismos dissipativos e processos fora
do equilibrio, o que evidencia uma limitacao da aplicacao direta da energia interna
como aproximacao da energia livre na determinagao da tensao.

Em conclusdao, a dindmica molecular mostrou-se um método robusto para
determinar e racionalizar propriedades elasticas de materiais, desde que o sistema
possua dimensoes suficientes e que a andlise seja restrita ao regime elastico linear, em
consonancia com resultados ja estabelecidos na literatura. Observou-se que FE, G e v
convergem com numeros relativamente modestos de atomos, enquanto propriedades
plasticas, como o, e grandezas derivadas (resiliéncia e tenacidade), permanecem
fortemente influenciadas por efeitos de tamanho finito e nao convergem dentro dos
limites praticos da dinamica molecular.

Adicionalmente, deve-se destacar que a caixa de simulagao considerada nao possuia
defeitos cristalinos, o que contribuiu para o aumento da resisténcia mecanica. Nesse
cenario, e em consonancia com a hipotese inicial do trabalho, verificou-se que as
propriedades elasticas como os moédulos de elasticidade e cisalhamento e o coeficiente
de Poisson mantém consisténcia entre as escalas atomisticas e macroscopica no regime

elastico linear, podendo ser adequadamente determinadas por simulagoes moleculares.
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4.2 DEPENDENCIA DO LIMITE DE ESCOAMENTO NA TAXA DE

DEFORMACAO

Com base nos resultados da secao 4.1, esta parte do trabalho investiga a
dependéncia do limite de escoamento em relagao a taxa de deformacgao do aluminio
monocristalino, em temperaturas iguais a 300 K e 373 K. Embora essa relacao ja tenha
sido amplamente estudada em materiais macroscépicos (ROSEN et al., 1999;
KASSNER & PEREZ-PRADO, 2000; GAMBIRASIO E RIZZI, 2016), sua anélise em
nanomateriais sob taxas extremas de deformacao, de 10® s* a 10'3 s'!, permanece pouco
explorada. Para isso, foram realizadas simulagdoes de dindmica molecular com o
potencial EAM, considerando ensaios de tragao uniaxial, a fim de investigar os efeitos
das temperaturas e das taxas de deformacao sobre o comportamento mecanico, com
énfase na evolucao das discordancias e pelas transformagoes das estruturas cristalinas.

Foram analisados o comportamento tensao-deformacao, a densidade de
discordancias e a evolugao da estrutura cristalina. Os resultados indicaram aumento da
tensao de escoamento com o aumento da taxa de deformacao e redugao da tensao limite
de escoamento com o aumento da temperatura. Para taxas acima de 5-10'! s, verificou-
se o desenvolvimento de um estado triaxial de tensoes, contribuindo para um
comportamento mecanico anisotrépico.

Com base nos dados obtidos, ajustou-se uma versao modificada do modelo da lei
de poténcia, Eq. (2.10), incorporando um termo constante para a tensao de escoamento
em baixas taxas de deformacao. Esse modelo representou de forma precisa a relagao
entre a tensao de escoamento e a taxa de deformacao para as duas temperaturas,
apresentando erros absolutos médios relativos inferiores a 2%. O valor do pardmetro
ajustado mostrou concordancia com a resisténcia tedrica ideal de escoamento para
monocristais livres de defeitos, o que reforca a capacidade preditiva das simulagoes

atomisticas.
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Os atomos foram dispostos em uma célula de simulac¢ao cibica, conforme exposto
na Figura 4.1, totalizando 32.000 dtomos e aresta igual a 81 A e as simulacées foram
conduzidas até uma deformagao de engenharia de 50% no eixo z, valor que excede os
limites tipicos de deformagao macroscépica, mas é compativel com a alta resisténcia
mecanica caracteristica dos nanomateriais (LI et al., 2010). Foram aplicadas diferentes
taxas de deformacao, variando de 108 s™!' a 10" s7!, com valores intermediarios de 5-10%,
5-10% 5-10%) 5-10' e 5-10"* s~

A Figura 4.9 ilustra as curvas tensao—deformacao do aluminio ctibico nanocristalino
sob diferentes taxas de deformacao a 300 K, enquanto a Figura 4.10 apresenta o
comportamento correspondente a 373 K. As Figuras 4.9(a) e 4.10(a) correspondem a
simulacdes realizadas para taxas de deformacao variando de 10® s7! a 10" s™!, enquanto
as Figuras 4.9(b) e 4.10(b) abrangem taxas intermedidrias de 5-10° s™' a 5-10" s7'.
Conforme esperado, a tensao limite de escoamento apresenta clara dependéncia em
relacdo a taxa de deformacao e a temperatura. Taxas de deformacgao mais elevadas
resultaram em aumento da resisténcia ao escoamento, em concordancia com a
sensibilidade a taxa de deformacao observada em metais de estrutura CFC. Além disso,
as tensoes limite de escoamento foram, em geral, menores em 373 K quando comparado
a 300 K, refletindo a reducdo da resisténcia mecanica caracteristica de sistemas

metalicos pelo aumento da temperatura.
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Figura 4.9 — Curva tensao — deformacao para T = 300 K em diferentes taxas de deformagao:
(a) 10*s' — 10" s' e (b): 5:10° s' a 5-10" s7.
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Figura 4.10 — Curva tensao — deformagao para T = 373 K em diferentes taxas de deformacao:
(a) 10*s' — 10" s' e (b): 5:10° s' a 5-10" 5.

As Figuras 4.9 e 4.10 mostram que as curvas tensdo—deformacao apresentam
comportamento linear bem definido para deformacoes de engenharia de até 17%, em
taxas de deformacao de 10® s7! até 10" s™!, sem evidéncia de encruamento. As curvas
atingem um ponto de tensao maxima, seguido de uma queda nos valores de tensao.
Esse pico de tensao, no regime linear, corresponde ao limite de escoamento em

nanomateriais e estd associado ao inicio da nucleacao de discordancias. Além disso, o
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pico ocorre em valores de deformagao mais elevados a medida que a taxa de deformacao
aumenta.

Observa-se um aumento do ponto méaximo de tensao com o aumento da taxa de
deformacao, em ambas as temperaturas analisadas. As curvas tensao—deformacao
também apresentam uma queda nos valores de tensao apdés o escoamento,
comportamento semelhante ao relatado por Pastor-Abia et al. (2011). Essa queda
torna-se mais suave para taxas de deformagao superiores a 5 - 10! s') tanto a 300 K
quanto a 373 K.

Esse comportamento marca a transicao para o regime de deformacao plastica do
nanocristal de aluminio, caracterizado por intensa atividade de discordancias. Observa-
se ainda que, para taxas de deformagao inferiores a 5-10'! s' o ponto de escoamento
aumenta de forma gradual, enquanto para taxas superiores a esse valor ocorre um
aumento mais pronunciado do pico de tensdo. A Figura 4.11 ilustra um instante do
ensaio de tragao, evidenciando diferentes tipos de discordancias para a taxa de

deformacao de 10% s™* a 300 K.

Figura 4.11 — Diferentes tipos de discordancias para T" = 300 K a 10® s™. Os dtomos foram
omitidos para permitir a visualizagdo das discordancias. As cores indicam discordancias
perfeitas (azul), de Shockley (verde) e do tipo stair-rod (rosa).
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A Figura 4.12 ilustra a densidade de discordancias e a evolugdo da estrutura
cristalina CFC para a taxa de deformagao de 10® s7!, tanto a 300 K quanto a 373 K,
destacando os estagios iniciais de nucleagao de defeitos em baixas taxas de deformacao.
As Figuras 4.14 a 4.18 apresentam a evolucao da densidade de discordancias e da
estrutura cristalina CFC ao longo do ensaio para outras taxas de deformacao, de 10°
st a 10 s7!, em ambas as temperaturas.

Observa-se que nao houve nucleacao de discordancias a 300 K para taxas de
deformacao acima de 5-10'! s7!' e, para taxas superiores a 5-10' s7!, ndo ocorreu
nucleacao em nenhuma das temperaturas, onde a taxa de deformacao é maior do que

a velocidade de propagacao de discordancia no aluminio.
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Figura 4.12 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacao, sob taxa de deformagao de 10° s'.
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Figura 4.13 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacao, sob taxa de deformagao de 10° s'.

10 i ‘ T y 100
de/dt=10"0g"
8t 80+
(}ll—|
E o = 60|
I~
= O
i L
‘f 4+ &) 40 [
=]
QA
2t 20F -T=300K
=T=373K defdt=10"" s
0 0 4 : '
0 0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
£ £
(a) (b)

Figura 4.14 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacao, sob taxa de deformacao de 10" s
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Figura 4.15 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacao, sob taxa de deformagao de 10" s
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Figura 4.16 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacao, sob taxa de deformagao de 5-10'" s
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Figura 4.17 — Evolugao da densidade de discordéancias (a) e da estrutura cristalina CFC (b)
ao longo da deformacéo, sob taxa de deformacao de 10" s

Conforme ilustrado nas Figuras 4.12 a 4.17, verifica-se que, para uma mesma taxa
de deformacao, a nucleacao de discordancias e a alteragao inicial da estrutura cristalina
CFC ocorrem em valores menores de deformacao a 373 K quando comparados a 300
K. Ademais, como evidenciado nas Figuras 4.9 e 4.10, o aumento da taxa de deformagcao
estd associado a maior resisténcia mecanica. Essa tendéncia ¢é confirmada
quantitativamente na Tabela 4.3 a qual apresenta os valores de deformacao
correspondentes ao inicio da nucleacao das discordancias, incluindo discordancias e
modificagoes na estrutura cristalina, em cada condi¢do analisada. Esses pontos de

nucleacao caracterizam o inicio do processo de escoamento no nanocristal.
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Tabela 4.3 — Valores de deformagdo em que hd nucleagao das discordancias (g,) nas

temperaturas 300 K e 373 K para taxas de deformacgao de 10® s a 10" s’

de /dt [s7] gy (T =300 K) gy (T =373 K)
10® 0,133 0,125
5-10° 0,135 0,128
10° 0,135 0,127
5-10° 0,140 0,135
10% 0,148 0,141
5-10" 0,160 0,155
10! 0,171 0,161
5-10" - 0,195
10* - 0,223

Conforme observado nas curvas de tensdo—deformacao (Figuras 4.9 e 4.10) e na
Tabela 4.3, a deformacao na qual ocorre o escoamento aumenta progressivamente desde
a taxa de deformacdo de 108s! até 5 - 10" s~'. E importante destacar que a densidade
de discordancias diminui & medida que a taxa de deformacao aumenta, para ambas as
temperaturas, conforme ilustrado e detalhado nas Figuras 4.12(a) a 4.17(a).

A anadlise estrutural também revelou uma reducao na fragao de estrutura CFC e o
surgimento de outros arranjos cristalinos durante a deformacao, conforme exposto nas
Figuras 4.12(b) a 4.17(b). Para taxas de deformagdo mais baixas, observa-se
reorganizagao parcial da estrutura CFC em ambas as temperaturas, indicando a
capacidade do sistema de preservar sua cristalinidade inicial sob condigoes de
carregamento menos severas. Em taxas de deformacao intermediarias, observa-se
apenas uma pequena reorganizagao da estrutura CFC. Para taxas mais elevadas, nao
se observa reorganizacao estrutural, mas sim uma transformacao continua para
configuracoes cristalinas alternativas durante a deformacgao. Notadamente, para taxas

-1

de deformagdo iguais ou superiores a 5-10'' s, a fragdo da estrutura cristalina CFC
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atinge zero a 50% de deformacao. Em contrapartida, taxas de deformacao abaixo desse
limite ainda apresentam uma fracdo remanescente de estrutura CFC, que aumenta a
medida que a taxa de deformacao diminui. A Figura 4.18 apresenta a estrutura
cristalina remanescente no término da simulagdo, em ambas as temperaturas sob
diferentes taxas de deformacao, considerando uma deformacao de engenharia de 50%,
complementando as informagoes das Figuras 4.12 (b) a 4.17 (b) comparando as

diferentes estruturas cristalinas em funcao das taxas de deformacao e das temperaturas.
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Figura 4.18 — Percentual das diferentes estruturas cristalinas em ambas as temperaturas ao
término do ensaio, em funcdo da taxa de deformacao.

A curva observada na Figura 4.18 estd em conformidade com os resultados
reportados por Chen e Wu (2021) para uma liga a base de niquel submetida a
carregamento de choque. No presente estudo, o aluminio puro nao apresentou nenhuma
fase CCC durante a deformacado, o que estda de acordo com a estabilidade de sua
estrutura cristalina CFC na auséncia de elementos de liga. E importante destacar que
a curva identificada como “outra” apresenta um comportamento semelhante a resposta
CCC descrita por Chen e Wu (2021). Ademais, os padrdes de evolugao das estruturas
CFC e HCC neste estudo estao intimamente alinhados aos reportados por Chen e Wu

(2021), reforgando a consisténcia das transigoes estruturais observadas.
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A Figura 4.19 apresenta as tensOes principais nas dire¢des x, y e z no inicio da

nucleacao de discordancias, conforme indicado na Tabela 4.3 para cada taxa de

deformagao e temperatura.
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Figura 4.19 — Componentes das tensoes principais no instante da nucleacdo das discordancias

em funcdo da taxa de deformacio: (a) o,,, (b) o,, e (c) 0 ,.

A partir da Figura 4.19(a), observa-se um aumento continuo da tensdo ao longo
da direcao x com o aumento da taxa de deformacao, sendo os maiores niveis de tensao

registrados a 300 K. Além disso, as Figuras 4.19(b) e 4.19(c) mostram que, para taxas

de deformagao iguais ou superiores a 5-10" s™!, desenvolve-se um estado triaxial de
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tensoes nas diregoes y e z, resultando em comportamento mecanico anisotréopico. Vale
destacar que os valores de tensao sao muito semelhantes em ambas as temperaturas.

Com o objetivo de combinar os efeitos das tensoes nas direcdes y e 2, a Figura 4.20
apresenta a tensao de von Mises (oy,,) utilizada para correlacionar a tensao de
escoamento com a taxa de deformacdo no intervalo de 10* s1 a 5-10'"" s'. O limite
superior de 5-10'! s! foi adotado por corresponder a taxa inicial de deformacao na qual
se verifica o surgimento de um estado triaxial de tensdes. Além disso, sd@o considerados
dois modelos fundamentados na lei de poténcia: (i) o modelo macroscépico, o, = k(€)",
empregado para descrever sensibilidade a taxa de deformagao, e (ii) o modelo proposto

neste trabalho, o, = k(é)" + 0, que adiciona um termo representativo da resisténcia

intrinseca ao escoamento.
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Figura 4.20 — Equagao proposta para o limite de escoamento para taxas de deformacao de 10°
sta 510" s! nas temperaturas: (a) 300 K; (b) 373 K.

O modelo macroscépico reproduz a tendéncia crescente da tensao com a taxa de
deformagao, porém apresenta limitagoes na descricao quantitativa do comportamento
nas menores taxas investigadas. O ajuste do modelo o, = k(¢)", resultou em um desvio

quadratico médio (RMSD) de 0,32. Além disso, esse modelo ndo captura
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satisfatoriamente os niveis de tensao de escoamento observados nas menores taxas de
deformagao, subestimando os valores obtidos nas simulacoes.

Os valores de tensao de escoamento obtidos nesse estudo, a 300 K, para taxas de
deformacao de 108s7!, 10° s7' e 10" s7! foram, respectivamente, 7,50 GPa, 7,54 GPa e
7,92 GPa. Esses resultados estao muito proximos dos relatados por Li et al. (2020) para
aluminio monocristalino, que reportaram tensoes de escoamento de 7,51 GPa, 7,59 GPa
e 8,02 GPa para as mesmas taxas de deformacao. Li et al. (2020) utilizaram uma célula
de simulagao de 40x20x20 unidades de rede, enquanto o presente estudo utilizou uma
célula cubica com dimensoes de 20x20x20 unidades de rede. As diferencas relativas
em relacao a Li et al. (2020) foram de 0,06%, 0,61% e 1,24%, respectivamente. Essas
pequenas variagoes sao atribuidas principalmente a diferenca no tamanho da célula de
simulagao e confirmam que a metodologia adotada aqui é consistente com trabalhos
anteriores.

A 373 K, os valores de tensao de escoamento obtidos para as mesmas taxas de
deformacao foram 6,84 GPa, 6,92 GPa e 7,24 GPa, respectivamente. Comparando-se
com os valores reportados por Li et al. (2020) a 400 K, que foram 6,64 GPa, 6,75 GPa
e 7,14 GPa, as diferencas relativas foram de 3,06 %, 2,48 % e 1,37 %, respectivamente.
Apesar das pequenas diferencas de temperatura e do tamanho da célula de simulacao,
os resultados mostram boa concordancia com a literatura, reforcando ainda mais a
confiabilidade da abordagem utilizada neste trabalho.

A curva proposta segue o modelo da Eq. (2.10) com a adigdo de uma constante, ou

seja:

Oy :FL(E')”—FUO (4.1)
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O estado triaxial de tensao em taxas superiores a 5-10"s~!, bem como a reduc¢ao na
fracdo da estrutura cristalina CFC e na densidade de discordancias, levam a perda de
validade da curva proposta.

A Tabela 4.4 apresenta os valores dos coeficientes (k, n e 0,) para a equagao
proposta em ambas as temperaturas. O desvio quadratico médio da curva ajustada foi
de 0,05 para 300 K e 0,09 para 373 K, enquanto o erro absoluto médio relativo foi de
0,53 % para 300 K e 1,17 % para 373 K, indicando que as curvas propostas para ambas

as temperaturas apresentam boa concordancia com os dados obtidos nas simulagoes do

LAMMPS.

Tabela 4.4 — Coeficientes da equaciao proposta para o limite de escoamento em ambas as

temperaturas
Coeficientes 300 K 373 K
k (10%) [GPa] 1.320 1.172
n [-] 0.368 0.268
o, |GPa] 7.316 6.530

O parametro ajustado o, obtido a partir da Eq. proposta (4.1) deve ser
interpretado como um parametro efetivo do modelo ajustado, representativo da
resisténcia ao escoamento extrapolada dentro da janela de taxas acessivel as simulacoes
de dinamica molecular. Embora seu valor seja numericamente préximo da tensao
tedrica ideal frequentemente estimada como E/10 para monocristais livres de defeitos,
onde F é o médulo de Young, conforme reportado por Courtney (2000), essa associagao
deve ser vista como qualitativa, uma vez que o ajuste foi realizado em um intervalo
restrito de altas taxas de deformacao.

O aumento da temperatura de 300 K para 373 K resulta na redugao dos trés

parametros de ajuste do modelo de lei de poténcia. O coeficiente K, que quantifica a
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magnitude do encruamento por taxa de deformacdo, diminui de 1,320-10~* para
1,172-10~* GPa, indicando que o efeito de reforco devido a taxa de deformacao torna-
se menos significativo em temperaturas elevadas. De forma similar, o expoente de
sensibilidade a taxa de deformagao n diminui de 0,368 para 0,268, sugerindo uma
influéncia reduzida da taxa de deformacao sobre a tensao de escoamento do material.
Esse comportamento é consistente com mecanismos de deformacdo termicamente
ativados, que se tornam mais proeminentes a temperaturas mais altas. Adicionalmente,
a tensao tedrica de escoamento em taxas de deformagao muito baixas (o) reduz-se de
7,316 GPa para 6,530 GPa, refletindo o amolecimento geral do material com o aumento

da temperatura.

4.3 LIMITACAO DOS RESULTADOS PARCIAIS

Os resultados obtidos até o momento fundamentam-se em uma abordagem teérica
consistente e apresentam boa concordancia com os dados reportados na literatura
(COURTNEY, 2000; LI et al., 2020). Contudo, é essencial discutir as limitagoes dos
resultados sob alguns aspectos importantes.

O limite de escoamento apresentou boa concordancia com os valores relatados na
literatura para 300 K e 373 K (LI et al., 2020). Contudo, novas andlises sdo necessérias
para avaliar o impacto do aumento da temperatura sobre suas propriedades e investigar
o efeito inverso da resisténcia mecanica com o aumento da temperatura, conforme
reportado em Dowding e Schuh (2024).

Outra limitagdo decorre da escolha de simulacdes conduzidas em aluminio puro
monocristalino, a qual permite isolar mecanismos fundamentais associados a nucleacao
e & mobilidade de discordancias, sem a influéncia de solutos, precipitados ou variacoes
locais na energia de falha de empilhamento. Em ligas metalicas, a presenca de elementos

de liga pode alterar significativamente os mecanismos de escoamento, por meio da
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interagao entre discordancias e solutos, da modificacdo da energia de falha de
empilhamento e do surgimento de mecanismos adicionais de endurecimento.

No que se refere a caracterizacdo microestrutural, a andlise concentrou-se na
identificacdo de discordancias, na densidade de defeitos e na evolucdao da estrutura
cristalina por meio de critérios amplamente empregados em dinamica molecular, como
centrosimetria e o algoritmo DXA. Embora a andlise explicita de falhas de
empilhamento possa fornecer informacoes adicionais sobre a deformacao plastica em
materiais CFC, tal investigacdo nao foi considerada essencial para os objetivos do
presente trabalho, uma vez que os mecanismos dominantes associados ao limite de
escoamento foram adequadamente capturados pela nucleacdo e evolucdo inicial das
discordancias e pelas transformacoes estruturais observadas nas estruturas cristalinas.

Em sintese, as limitacoes aqui discutidas nao comprometem as conclusoes centrais
do trabalho, mas delimitam seu escopo. Os resultados apresentados devem ser
interpretados como validos para aluminio monocristalino puro, em regimes de alta taxa
de deformagao acessiveis a dindmica molecular, servindo como base para investigacoes
futuras envolvendo ligas metalicas, contornos de grao e mecanismos adicionais de

endurecimento.
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5 CONCLUSAO

Este trabalho teve como foco investigar a obtencao das propriedades mecanicas do
aluminio e sua dependéncia em fung¢ao do tamanho do sistema, taxa de deformacao e
temperatura a partir de simulagoes computacionais baseadas em dinadmica molecular.
A escolha do aluminio permitiu a comparacao direta dos resultados numéricos com
dados experimentais amplamente disponiveis na literatura, enquanto a utilizacdo do
potencial EAM mostrou-se adequada, sendo essa escolha baseada em diversos outros
estudos que utilizaram o mesmo potencial e demonstraram que esse potencial conduz
a resultados confidveis pela comunidade cientifica.

Com o intuito de delimitar o escopo de validade dos resultados obtidos, as
conclusoes deste estudo foram organizadas em duas categorias: conclusoes sélidas,
associadas ao regime eldstico e ao comportamento préximo do equilibrio
termodinamico, e conclusoes condicionais, relacionadas ao escoamento plastico em altas
taxas de deformacao, tipico de simulacbes de dinamica molecular em escala
nanométrica. Por fim, é discutido as perspectivas de continuidade da pesquisa.

Além da contribuicdo cientifica apresentada, a determinacdo confidavel de
propriedades mecanicas por meio da dindmica molecular permite alimentar modelos
constitutivos empregados em ferramentas de engenharia computacional amplamente
utilizadas na analise estrutural de componentes criticos, como softwares baseados no
método dos elementos finitos, a exemplo do ANSYS. A integracao entre resultados
atomisticos e modelos continuos possibilita o desenvolvimento de abordagens
multiescala mais realistas, reduzindo incertezas em simulagoes de estruturas submetidas
a carregamentos extremos.

Adicionalmente, embora a dindmica molecular envolva elevado custo
computacional, esse custo é significativamente inferior ao associado a realizacao de

ensaios balisticos e testes em altas taxas de deformacao, que demandam infraestrutura
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especializada e elevado investimento financeiro. Nesse sentido, a modelagem
computacional constitui ferramenta estratégica para reducao de custos, otimizacao do
ciclo de desenvolvimento de materiais e antecipacao do comportamento mecénico em

aplicacoes de interesse da defesa.

5.1 CONCLUSOES SOLIDAS: REGIME ELASTICO

Um dos principais resultados consolidados deste trabalho foi a demonstracao da
convergéncia da média das propriedades mecanicas elasticas do aluminio, bem como a
diminuicao da dispersao estatistica dessas propriedades, a medida que o ntmero de
atomos do sistema ¢ aumentado, evidenciando a convergéncia do limite termodinamico
no regime elastico linear. Essa convergéncia permitiu a determinacao dos médulos de
elasticidade e cisalhamento e do coeficiente de Poisson a partir de sistemas
nanoscopicos, reforcando a capacidade da dindmica molecular em reproduzir
propriedades macroscopicas no regime de deformacao elastico linear.

Os resultados obtidos neste regime mostraram boa concordancia com valores
experimentais e dados reportados na literatura, confirmando a adequacao do potencial
EAM e da metodologia de simulacao empregada. Nesse contexto, a elasticidade linear
pode ser determinada pela termodinamica estatistica, uma vez que a resposta mecanica
permanece associada a pequenas perturbacoes em torno do equilibrio termodinamico.
Assim, os resultados elasticos apresentados neste trabalho constituem conclusoes

solidas, com validade fisica bem estabelecida.



90

5.2 CONCLUSOES CONDICIONAIS: ESCOAMENTO EM ALTAS TAXAS DE
DEFORMACAO

No que se refere ao comportamento pléastico, este estudo investigou a dependéncia
da tensao limite de escoamento em funcao da taxa de deformacao, no intervalo de 10®
st a 10 s, e da temperatura, para um material de aluminio nanocristalino submetido
a tragdo uniaxial. Os resultados mostraram um aumento sistematico da tensao de
escoamento com o aumento da taxa de deformacdao e uma reducdo consistente dessa
tensao com o aumento da temperatura, em concordancia qualitativa com tendéncias
reportadas na literatura.

As curvas tensao—deformacao evidenciaram um regime elastico bem definido,
seguido do escoamento associado a nucleacao de discordancias, com quedas de tensao
caracteristicas do escoamento plastico em escala nanométrica para taxas de deformacao
entre 10% s e 10" s'. A andlise microestrutural corroborou essa interpretacao,
mostrando correlagao direta entre o surgimento de defeitos cristalinos e o inicio da
plasticidade. Entretanto, para taxas de deformacdo iguais ou superiores a 5-10" s
observou-se o desenvolvimento de um estado de triaxialidade de tensoes, com
componentes mensuraveis nas diregoes y e z, indicando um regime fora do equilibrio.
Nesse intervalo, o comportamento mecanico passa a ser influenciado por efeitos
inerciais, limitagoes do controle termodinamico e pela prépria natureza extrema das
taxas de deformacado, o que impoe restricoes a extrapolagao direta desses resultados
para condigoes experimentais convencionais.

A relagao entre a tensao de escoamento e a taxa de deformacao foi modelada pela
Eq. (4.1), com parametros ajustados que apresentaram excelente concordancia com os
dados de simulacao, para taxas de deformagao entre 108s~' e 5-10'" s7' a 300 K e 373
K. O desvio quadrético médio (0,05 GPa a 300 K e 0,09 GPa a 373 K) e o erro absoluto

médio relativo inferior a 2 % indicam a robustez do modelo proposto. O pardmetro oy,
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que representa a tensao de escoamento em taxas de deformacao muito baixas, foi de
7,31 GPa a 300 K. Esse valor apresenta boa concordancia com a resisténcia tedrica
ideal ao escoamento esperada para monocristais CFC livres de defeitos submetidos a
tragdo normal, aproximadamente /10, conforme reportado na literatura. Ainda assim,

esse resultado deve ser interpretado como uma extrapolacao fundamentada.

5.3 PERSPECTIVAS DE CONTINUIDADE

A abordagem empregada neste trabalho pode ser estendida a investigacao de outros
metais de estrutura CFC, como cobre e niquel, permitindo analises comparativas com
os resultados obtidos para o aluminio e favorecendo o desenvolvimento de modelos para
diferentes materiais. Outra linha de continuidade envolve a andlise de ligas metélicas,
na qual a escolha criteriosa do campo de forca interatomico sera um aspecto essencial.
Nesse mesmo contexto, destaca-se o crescente interesse da comunidade cientifica por
estudos de dinamica molecular aplicados ao grafeno e a materiais compoésitos,
ampliando as possibilidades de aplicacao da metodologia utilizada neste estudo.

Uma outra perspectiva de aprofundamento consiste na analise da propagacao de
nanotrincas por meio de simulagoes em dindmica molecular, com os conceitos da
mecanica da fratura para a investigagao da tenacidade a fratura, utilizando parametros
como o CTOD (crack tip opening displacement), a Integral J e o fator de intensidade
de tensoes Ki.

Além disso, este trabalho pode servir como base para a investigacao de ligas e de
materiais com contornos de grao, ampliando a metodologia a configuracbes mais
complexas. Esse avanco ird auxiliar no projeto de componentes nanoestruturados de
alto desempenho, especialmente em condigoes criticas de taxa de deformagao e

temperatura.
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No contexto estratégico nacional, o dominio de técnicas de simulacao atomistica e
modelagem multiescala representa um ativo tecnoldgico relevante para a soberania
cientifica e industrial. A capacidade de estimar propriedades mecanicas a partir da
escala atomica contribui para o projeto de blindagens leves, estruturas aeronduticas,
componentes submetidos a impacto e sistemas sujeitos a carregamentos dinamicos
severos. Ao reduzir a dependéncia exclusiva de ensaios experimentais onerosos,
especialmente testes balisticos, a abordagem computacional permite acelerar o
desenvolvimento de materiais, mitigar riscos técnicos e otimizar recursos financeiros.
Dessa forma, a metodologia empregada e os resultados obtidos nesta pesquisa inserem-
se em uma perspectiva estratégica, alinhada as atuais demandas tecnolégicas das Forcas

Armadas.
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7 APENDICES
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7.1 APENDICE 1: ARQUIVO DE ENTRADA DO LAMMPS PARA ENSAIO DE
TRACAO

HEF R A A
# INPUT LAMMPS - ENSAIO TRACAO
HEF R A A

# NUMERO DE PASSOS NA SIMULAGAO (DEP. DA TX DE DEF.) =---------mmmmmmmmmmiee -
variable n_iter equal 5000000 # deformacdo total = 50%

Hommmm e UNIDADES, PARAMETRO DE REDE --------------cooommmmomoo
# INITIALIZATION

units metal

dimension 3

boundary p p p

atom_style atomic

variable latparam equal 4.05

LR EE R P TR ATOMOS, ORIENTACAO E CAIXA DE SIMULACAQ --------------
# ATOM DEFINITION

lattice fcc ${latparam} orient x 1 @ @ orient y © 1 @ orient z 0 0 1

region whole block © 20 @ 20 0 20

create_box 1 whole

create_atoms 1 region whole

Hommmm e POTENCIAL EAM -------mmmmmm o mmmm oo e e oo
# DEFINE INTERATOMIC POTENTIAL

pair_style eam/alloy

pair_coeff * * Al99.eam.alloy Al # Arquivo Al99.eam.alloy

B ommemmmmmme e OBTENGAO DO CSYM E E POT =-------mmmmmmmmmmmmomomm o

neighbor 5.0 bin
compute csym all centro/atom fcc
compute peratom all pe/atom

reset_timestep ©

thermo 100

thermo_style custom step pe 1x ly 1z press pxx pyy pzz temp
fix 1 all box/relax iso 0.0 vmax 0.001

min_style cg

minimize 1le-25 le-25 10000 50000

unfix 1 # Remover fixacao da relaxacao da caixa

B oo EQUILIBRAGAO NPT (T = 308 K) -=-----mcmmmmmmmmmamem

reset_timestep ©

timestep 0.001

velocity all create 300 12345 mom yes rot no

fix 1 all npt temp 300 300 1 iso © © 1 drag 1

thermo 1000

# dimensdes da caixa, pressdes, E. pot. e temp. na equilibragdo -
thermo_style custom step 1x ly 1z press pxx pyy pzz pe temp

run 75000 # Rodar equilibrac¢ao 75 ps
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variable etotal equal "pe + ke" # Define corretamente a energia total
variable U0@ equal v_etotal # Agora U@ pode ser definida

print "Energia interna inicial, Ue: ${ue}"

# Captura a energia interna inicial apds equilibrio

variable U@ equal "v_etotal”

print "Energia interna inicial: ${ue}"

unfix 1

variable tmp equal "1x"
variable LO equal ${tmp}
print "Initial Length, L@: ${L0}"

B oo DEFORMAGAQ === === === === mm o s oo e oo

reset_timestep ©

fix 1 all npt temp 300 300 1y © 0 1z 0 0 1 drag 1
variable srate equal 1.0e8 # strain rate = 1e8 s”-1
variable sratel equal "v_srate / 1.0e12"

fix 2 all deform 1 x erate ${sratel} units box remap x

B oo OUTPUTS = = = == = o o o s oo e e e

variable strain equal "(1lx - v_L@)/v_L@"
variable pl equal "v_strain”

variable p2 equal "-pxx/10000" # Gpa

variable p3 equal "-pyy/10000" # Gpa

variable p4 equal "-pzz/10000" # Gpa

variable p5 equal pe

variable etotal equal "pe + ke" # Energia interna total (potencial + cinética)
variable dim_y equal "ly" # Dimensdo na direcao y

variable dim_z equal "1z" # Dimensao na direcgao z

variable temp equal "temp" # Temperatura do sistema

fix defl all print 1000 "${p1} ${p2} ${p3} ${p4} ${p5} ${etotal} ${dim_y} ${dim_z}
${temp}" file Al tens_100.defl.txt screen no

A e e L L PP PP TR DUMPS para pds processar OVITO (Disc, Estr Crist.)----

dump 1 all cfg 1000 dump.tens_*.cfg mass type xs ys zs c_csym c_peratom fx fy fz
dump_modify 1 element Al

Hommmm e Display durante simulagdo ------------=-------"-------
thermo 1000

thermo_style custom step v_strain temp v_p2 v_p3 v_p4 ke pe press

run ${n_iter}

print "All done"
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7.2 APENDICE 2: ANALISE DO POS-PROCESSAMENTO POR MEDIA MOVEL

DAS CURVAS TENSAO-DEFORMACAO

As curvas tensao—deformacao obtidas por simulagoes de dinamica molecular
apresentam flutuacoes estatisticas inerentes a natureza discreta e térmica do sistema.
Com o objetivo de atenuar essas oscilacoes sem modificar a tendéncia fisica global da
resposta mecanica, foi aplicado um poés-processamento por média mével com janela de
cinco pontos, repetido cinco vezes ao longo de toda a curva.

A fim de justificar a adocao desse procedimento e verificar se a suavizagao introduz
vieses sistemdticos nos resultados, este apéndice apresenta uma comparagao direta
entre a curva tensao—deformagao bruta, obtida diretamente da simulagdo, e a curva
correspondente apds a aplicacdo do filtro. A Figura 7.1 mostra a curva tensao-—
deformagao sem poés-processamento, enquanto a Figura 7.2 apresenta a mesma curva
apos a aplicagao do filtro de média movel.

Além da andlise visual, foi realizada uma avaliacdo quantitativa da diferenca entre
as tensoes calculadas antes e depois da suavizagao, definida como Ao = o\;p — Tgiere
ao longo de toda a deformacao. A Figura 7.3 apresenta essa diferenca, evidenciando
que os desvios permanecem pequenos e distribuidos de forma aproximadamente
simétrica em torno de zero.

Os resultados indicam que o valor médio de Ao é proximo de zero, nao sendo
observado viés sistematico introduzido pelo filtro. Adicionalmente, a maxima diferenca
relativa observada na tensdao de escoamento foi de —0,76%, enquanto a diferenca na
resiliéncia entre as curvas bruta e filtrada é praticamente nula. Esses resultados
confirmam que o procedimento de suavizagao atua predominantemente na reducao do
ruido estatistico, sem distorcer os valores de tensao nem alterar propriedades mecanicas

de interesse, como a tensao de escoamento e a resiliéncia.
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Figura 7.1 — Curva tensdo—deformacao obtida diretamente da simulagao de dindmica
molecular, sem aplicacdo de pds-processamento.

aﬁ Itro

D
T
1

Tensao (GPa)
I

0 | I ! ! ! ! ! ! I
0 0.02 004 006 0.08 0.1 0.12 014 016 0.18 0.2

Deformacado de engenharia

Figura 7.2 — Curva tensao—deformagao apds a aplicacao do filtro de média mével (janela de
cinco pontos, cinco repetigoes).
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Figura 7.3 — Diferenca entre as tenstes da dindmica molecular e da curva filtrada ao longo da
deformagcao, definida como Ao = oy — Ogijiro-



