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;Quné pueden tener en comun tres estructuras tan diferentes como la
cupula de San Pedro en el Vaticano, los barcos de la serie Liberty de la
Segunda Guerra Mundial y un implante de cabeza del fémur de acero ino-
xidable? La respuesta es: grietas.

Cuando Giacomo della Porta y Domenico Fontana construyeron la capula
de San Pedro, en 1590, poco podian imaginar que dos siglos mas tarde el
arquitecto Poleni recibiria un encargo del Papa, Benedicto XIV, para que
estudiase el alarmante crecimiento de las grietas del tambor y remediase la
situacion. Otros dos siglos después, en una inspeccion realizada en 1946, se
detectd que el 20% de los barcos mercantes construidos —unos 5.000— du-
rante la Segunda Guerra Mundial tenian grietas de un tamaiio considerable.
Entre 1942 y 1952 mas de 200 barcos registraron roturas clasificadas como
“serias” y, por lo menos, nueve barcazas del tipo T-2 y siete barcos del tipo
Liberty se partieron por la mitad como resultado de roturas fragiles.

Estudios recientes sobre la durabilidad de los implantes de cabeza de
fémur indican que alrededor del 1% fracasan por fractura del metal en la
region intermedia. Un analisis de estas roturas mostro que se habian pro-
ducido por crecimiento lento de grietas originadas en la superficie del metal
debido al efecto combinado de un disefio inadecuado, esfuerzos no previstos
y un material no compatible con el medio.

En los tres ejemplos mencionados las grietas fueron la causa de impor-
tantes pérdidas: miles de millones de liras se han gastado en reparaciones
de la cupula, millones de dolares en reparar los barcos y una cifra dificil de
evaluar en relacion con los implantes donde, ademas, debe considerarse la
repercusion psicologica en el paciente.

El estudio del origen, la estabilidad y la propagacion de las grietas en
un solido es la finalidad de la Mecanica de la Fractura. Esta disciplina, que
hoy ya tiene un lugar reconocido entre las otras ramas del saber, empezo a
estructurarse en la década de los afios 50 impulsada, en gran medida, por la
construccion naval. Veinte afios mas tarde ya habia alcanzado su madurez y
prueba de ello es que sus métodos ya figuran en los codigos mas avanzados
para el proyecto de estructuras metalicas. '
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El proposito de este trabajo no es resumir el panorama actual de la
Mecanica de la Fractura, no seria posible en el espacio disponible para un
articulo. En 1968, en un intento enciclopédico para mostrar el estado de la
hueva ciencia, se llenaron siete volimenes (Liebowitz, 1968). Hoy, si alguien
lo intentara, harian falta muchos mas.

Solo se pretende mostrar alguhos aspectos de la Mecanica de la Frac-
tura; la riqueza de matices de una ciencia que se difunde entre la Fisica, la
Quimica, las Matematicas, la Metalurgia o la Biologia. Bosquejar lineas de
trabajo prometedoras, problemas abiertos y lagunas por vadear.

En la primera parte se contempla el panorama desde un punto de vista
macroscopico utilizando como herramientas la mecanica de los medios con-
tinuos y la termodinamica clasica. Cuando aparecen procesos irreversibles,
como la deformacion plastica, o inestabilidades, como la localizacion de las
microfisuras, el problema se complica considerablemente.

La Mecanica de la Fractura se observa después desde un punto de vista
microscopico. Se mencionan los dos micromecanismos basicos responsables
de las roturas en los materiales; el clivaje y la nucleacion, crecimiento y coa-
lescencia de cavidades. Para ilustrar el espiritu de este apartado se comenta
el micromecanismo que ha permitido incrementar la tenacidad de fractura en
un material ceramico que tiene un futuro prometedor, el 6xido de circonio.

Finalmente, se hace un recorrido por las fronteras de la Micromecanica
de la Fractura. En un extremo, en contacto con la mecanica de medios
continuos, se comentan los materiales “numeéricos” —una nueva forma de in-
vestigar el comportamiento de los materiales que se ha hecho posible gracias
a los potentes ordenadores—. En el otro extremo, ya en los dominios de la
Mecanica Cuantica, se presentan los intentos por comprender la fragilizacion
inducida por impurezas y se contempla el proceso intimo de la rotura como
un fenémeno de localizacion electronica.

PLANTEAMIENTO MACROSCOPICO:
LA MECANICA DE LA FRACTURA

Las herramientas necesarias par resolver los problemas indicados en la in-
troduccion se han extraido de la mecanica de medios continuos y de la
termodinamica clasica. Desde este planteamiento de la fractura —macros-
copico y continuo— se supone que en el solido existen fisuras macroscopicas
que pueden actuar como nucleos de la fractura y que el medio es continuo
y homogéneo, en el sentido de que el tamafio de las fisuras es grande en
comparacion con las dimensiones caracteristicas de la microestructura del
material. En estas circustancias el problema se centra en estudiar como in-
fluyen en la fractura del solido las cargas aplicadas, la geometria de la fisura
y las condiciones ambientales. A este campo de conocimientos se le cono-
ce, desde hace tres décadas, como el campo de la Mecanica de la Fractura.
Paralelamente se han desarrollado teorias para explicar los procesos micros-
copicos de la fractura en distintos materiales y bajo diversas condiciones y
a esta parcela del conocimiento, menos desarrollada que la anterior, se la
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suele conocer como Fisica de la Fractura. En esta seccion se comentan al-
gunos logros y limitaciones de la Mecanica de la Fractura, dejando para la
siguiente los aspectos microestructurales de la fractura.

La forma mas simple de abordar el problema —la aproximacion de primer
orden -consiste en suponer que el material tiene un comportamiento elastico
y lineal. Aun asi, el calculo del campo de tensiones alrededor de una fisura
—dato esencial para estudiar el fenomeno de la fractura— ha costado mucho
resolverlo. Hubo que esperar hasta bien entrado este siglo para plantear co-
rrectamente el problema y desarrollar técnicas adecuadas para su solucion.
Muskhelishvili (1942), para dos dimensiones, lo planteé como un problema
de Hilbert. Es decir, la solucion del problema elastico plano se puede reducir
al calculo de una funcion seccionalmente analitica F(z) definida en todo el
plano, cortado por un conjunto finito de arcos, con un polo de orden k en el
infinito y que satisfaga a la condicion de contorno,

Fr@—¢F =/ (D

para todos los puntos ¢ del contorno, en la que ¢ es una constante y la fun-
cion f(¢) definida sobre el contorno satisface a la condicion de Holder. El
problema se resuelve laboriosamente de forma aproximada porque se dispo-
ne de muy pocas soluciones analiticas. Solamente en estos ultimos afios ha
sido posible disponer de soluciones para las geometrias mas usuales, gracias
a los célculos por ordenador.

Otra aportacion, en los afios 50 y decisiva pra el desarrollo de la Mecénica
de la Fractura, nacio del estudio de las expresiones asintoticas del campo
tensional alrededor del fondo de una fisura. Irwin (1958) detecto que la
estructura del campo de tensiones en las proximidades de una fisura era
siempre la misma, con independencia del tipo de solicitacion y geometria
del solido fisurado. El primer término del desarrollo asintotico del campo
tensional, tomando como origen el fondo de la fisura, viene dado por (ver,
por ejemplo, Elices, 1984),

pa— K[__ .o K__ II_ .o

donde f;;(0) y g;;(6) son funciones universales de 0, y K; y Kjy, los factores
de intensidad de tensiones —que dependen de la geometria del sélido, del
estado tensional remoto y de la longitud de la fisura—. Las caracteristicas
especificas de cada fisura estan englobadas en los factores de intensidad de
tensiones K; y Kj;. Una vez conocidos estos, la estructura del campo es
siempre la misma para cualquier sélido plano fisurado. La singularidad del
tipo 71/2 es debida a la aproximacion elastica lineal. Para materiales elasticos
no lineales, con un exponente 7, por ejemplo, la singularidad seria del tipo
y—1/(4n)

Cuando se conoce la solucion elastica, los factores de intensidad de ten-
siones puede calcularse a partir de expresiones del tipo:
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K; = lim [ Qrr)2 ogp (r, 0)]

) 3)
K= lm(l) I (27[7)1/2 o9 (1, 0)]
r—
o bien a partir de expresiones similares si lo que se tiene es una solucion
en desplazamientos. Los factores de intensidad de tensiones representan una
medida del campo tensional en la singularidad del fondo de la fisura. La
forma general de estos factores de intensidad de tensiones es,

K =CoVra )

donde o es la tension lejos de la fisura, a la longitud de la fisura y C un
factor que depende de la geometria del solido fisurado. Estos factores tam-
bién admiten una interpretacion cinematica, cuando se escriben en funcion
de los desplazamientos, porque representan la discontinuidad en los despla-
zamientos en puntos del interior de la fisura muy proximos al fondo de la
misma.

Una vez establecidos estos conceptos el camino hacia un criterio de frac-
tura estaba claro. Puesto que el factor de intensidad de tensiones caracte-
riza completamente el campo tensional alrededor del fondo de la fisura, si
se puede medir dicho factor en el instante de la rotura —valor critico que
llamaremos K¢ —, cabe esperar que en otras circunstancias —el mismo ma-
terial pero con una geometria fisurada distinta y solicitado de otra forma—
también rompa cuando el nuevo factor de intensidad de tensiones K alcance
el mismo valor critico K¢ —que se llama tenacidad de fractura del material —.
Este criterio puede escribirse simplemente ast:

K(geometria, fuerzas) = K¢(material) ®))

la funcion de la izquierda se calcula, mientras que la funcion de la derecha es
una propiedad del material que se mide en el laboratorio (ver, por ejemplo,
Elices 1985a). Desde los afios 60 han proliferado las técnicas para calcular K,
por procedimientos rapidos y a la vez suficientemente aproximados, para las
situaciones de mayor interés ingenieril y por otra parte se han desarrollado
procedimientos de ensayo, que han sido normalizados, para medir Kc.

Este planteamiento se apoya, en esencia, en dos hipotesis: en la existencia
de una region autonoma alrededor del fondo de las fisuras que puede caracte-
rizarse mediante un solo parametro —el factor (o los factores) de intensidad
de tensiones -y en el supuesto de que la tenacidad de fractura — K¢ — es una
propiedad del material. En la realidad, las dos hipotesis se cumplen solo de
forma aproximada pero gracias a la teoria basada en ellas hoy viajamos en
aviones mas seguros, podemos construir en situaciones ambientales que an-
tes eran impensables y utilizar una variedad de productos con una fiabilidad
razonable. Aun asi, quedan muchos problemas por resolver, veamos algunos
ejemplos:

Cuando la propagacion de las fisuras va asociada a la plastificacion del
material, la hipotesis de autonomia puede invalidarse. Es decir, si alrededor
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del fondo de la fisura se genera una zona plastificada que se extiende mas alla
de la region dominada por el primer término del desarrollo asintotico (2),
ya no se podra caracterizar el estado tensional mediante el factor de inten-
sidad de tensiones y el criterio de rotura establecido no tendra validez. No
se ha encontrado hasta la fecha un criterio sencillo, analogo al (5), aplicable
a situaciones elastoplasticas a pesar del enorme esfuerzo invertido en esta
direccion, financiado en gran parte por las compafiias nucleares (véase, por
ejemplo, NUREG/CP-0051, 1983 y la seccion XI del codigo ASME, o Elices
1985b). Estas dificultades han generado actividades en dos direcciones; por
un lado, el desarrollo de técnicas de fuerza bruta para resolver el problema
particular que se presentaba en cada caso, asi se han obtenido soluciones
aproximadas de de dudosa generalizacion a otros problemas elastoplasticos.
En otra direccion, se han estimulado estudios tedricos que si bien todavia no
han resuelto el problema de una manera satisfactoria han puesto de mani-
fiesto aspectos esenciales, uno de ellos ha sido la paradoja de Rice (Nguyen,
1981):

Kp

Figura 1. Region autonoma en el fondo de las fisuras.

La aproximacion elastica predice tensiones infinitas en el fondo de la fi-
sura pero, en realidad, las tensiones estan acotadas. Imponer esta condicion
equivale a definir una region junto a la fisura —zona deteriorada o zona de
transformacion— donde el material experimenta una gran deformacion. En
cierta forma, se trata de un modelo parecido al de la capa limite utilizado
para los fluidos viscosos. La aproximacion elastica ignora la existencia de la
zona deteriorada. Si también se ignora para un material rigido plastico su
endurecimiento por deformacion (el modelo mas simple de un soélido plastifi-
cable) resulta que toda la energia disponible para rasgar la fisura se invierte
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en plastificarla, o dicho de otra forma, la fisura no puede propagarse porque
toda la energia se disipa en trabajo plastico. Esta situacion es parecida a la
paradoja de d’Alembert; la resistencia al avance de un cuerpo sumergido en
un flujo estacionario e irrotacional de un fluido no viscoso, es nula, porque el
numero de Reynolds es infinito. En la Mecanica de Fractura elastoplastica,
con un material rigido plastico sin endurecimiento por deformacion, la si-
tuacion es parecida ya que la deformacion en rotura no esta acotada y puede
tomar cualquier valor. La analogia puede continuar y al desaparecer la para-
doja se puede comparar la region deteriorada a la estela que se forma en un
fluido viscoso, pero aqui nos conformamos con indicar que la introduccion
de una zona de deterioro en los modelos de fractura es muy prometedora
para modelizar la fractura en materiales elastoplasticos y ceramicos.

Otra situacion, donde tampoco puede despreciarse la region deteriora-
da, es cuando se estudia la propagacion de fisuras en materiales pétreos y,
en particular, en hormigones. En determinadas circunstancias estos mate-
riales presentan en las curvas carga—desplazamiento una rama descendente
después de haber alcanzado un maximo, comportamiento conocido como
ablandamiento por deformacion. Este fenomeno se puede explicar con la
presencia de una zona deteriorada donde el material todavia no esta to-
talmente agotado y es capaz de soportar cierta carga a medida que sigue
deformandose. Este comportamiento plantea, entre otras, dos dificultades;
una, de tipo conceptual, sobre el significado fisico del ablandamiento por
deformacion, y otra, de tipo matematico, relacionada con un problema de
inestabilidad cuando la region deteriorada se localiza y genera una fisura.

Posiblemente el ablandamiento por deformacion no sea una propiedad
constitutiva de un material y no tenga sentido hablar de este fenémeno cuan-
do se analiza, con suficiente resolucion, un material heterogéneo. En algunos
casos, este comportamiento macroscopico se puede explicar sin recurrir al
ablandamiento si se produce una deformacion no homogénea. Situaciones
parecidas se dan en otros campos de la Fisica: Una isoterma en un gas de
van der Waals, por ejemplo, puede exhibir una region de “ablandamiento”
cuando la presion disminuye al disminuir el volumen. En astrofisica tam-
bién se contempla una ecuaciéon de estado que exhibe un “ablandamiento
volumétrico”, cuando se explica el colapso gravitacional de las estrellas. La
posibilidad de que el material pueda ablandarse por deformacion y que este
fenomeno pueda localizarse son dos procesos en los que se basan las teorias
de fractura del hormigon.

La necesidad de resolver problemas practicos ha impulsado numerosos
calculos, basados en elementos finitos, donde se ha considerado el ablanda-
miento del material. Los resultados muestran que las regiones con ablan-
damiento pueden localizarse —de hecho éste es el origen de las grietas— y
que esta localizacion depende del tamaiio y tipo de la malla elegida. Es cla-
ro que esta situacion no es aceptable y que hace falta resolver el problema
del ablandamiento y su localizacion. En esta direccion se esta dedicando
un esfuerzo considerable y la linea de trabajo mas prometedora parece ser
que esta basada en teorias no locales, donde la tension en un punto no solo
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depende de la deformacion en este punto, sino también del gradiente de la
deformacion (Aifantis, 1984).

PLANTEAMIENTO MICROSCOPICO:
LA FISICA DE LA FRACTURA

El criterio de fractura comentado anteriormente, K = K¢, esta basado en
el principio de coservacion de la energia y no contiene indicaciéon alguna
sobre los mecanismos microscopicos causantes de la rotura. El valor critico
del factor de intensidad de tensiones es un parametro macroscopico obtenido
mediante ensayos y es deseable poderlo deducir a partir de las caracteristicas
microestructurales de cada material. Esta informacion permitiria predecir su
comportamiento al variar pardmetros que suelen mantenerse constantes en
los ensayos normalizados, como pueden ser la temperatura o la velocidad de
solicitacion y disefiar nuevos materiales con valores prefijados de la tenaci-
dad de fractura.

En materiales cristalinos los micromecanismos responsables de la frac-
tura son, en esencia, dos: el clivaje, debido a la descohesion de los planos
cristalinos y la nucleacion, crecimiento y coalescencia de cavidades (ver, por
ejemplo, Elices, 1986). El primero esta asociado a las roturas fragiles y el
segundo a las roturas intrinsecamente ductiles.

Las roturas por clivaje se originan en regiones donde el deslizamiento
de los planos cristalinos esta impedido, como en las fronteras de grano o de
macla, en las inclusiones o en otro tipo de defectos. Por este motivo, solo
los metales de estructura hexagonal compacta o cibica centrada exhiben
roturas por clivaje. Los clibicos centrados en las caras, que pueden movilizar
con facilidad cinco sistemas de deslizamiento independientes, no muestran
esta forma de rotura.

ESTRUCTURA ESTRUCTURA
EN ESCALON FLUVIAL

DIRECCION DE
PROPAGACION DIRECCION DE %
PROPAGACION
Figura 2. Algunos aspectos caracteristicos de las roturas por clivaje.
Al observar, mediante un microscopio electronico, las facetas debidas al

clivaje aparecen algunos aspectos caracteristicos de este fenomeno; los esca-
lones, las estructuras fluviales o las espinas de pez. Un escalon de clivaje es
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la zona de union entre dos planos de clivaje, cuando la fisura se propaga en
dos planos paralelos. La union se consigue por deslizamiento o por clivaje
secundario en otra familia de planos. En general, los escalones de clivaje son
paralelos a la direccion de propagacion de la fisura. Cuando varios escalones
se unen se forman estructuras que recuerdan la topografia de un rio y sus
afluentes y, por este motivo, se les suele llamar estructuras fluviales.

La direccion de propagacion de la fisura coincide con la de la corriente
en el “rio”, lo que permite identificar en las microfotografias las direccio-
nes en que se propaga localmente una fisura. Estas estructuras se observan
con mas frecuencia en las fracturas producidas cerca de la temperatura de
transicion ductil-fragil, porque la formacion de escalones por deformacion
plastica requiere un aporte adicional de energia.

Los microscopios electronicos de barrido disponibles no pueden resolver
la estructura fina de las facetas de clivaje, ya que los escalones mas pequefios
deben ser del tamafio del vector de Burgers de las dislocaciones helicoidales
que atraviesen el plano de clivaje. En consecuencia, todavia no se han po-
dido observar los detalles de la microplasticidad que se cree, estan siempre
ligados a la iniciacion y propagacion de fisuras por clivaje. Pero las dificul-
tades en la interpretacion de estas roturas no estan ligadas solo al poder de
resolucion de los microscopios, (unos 5 nm para los de barrido), la comple-
jidad de las estructuras que se observan no ha permitido su clasificacion de
una forma simple e inambigua. En particular, las fracturas en aceros de alta
resistencia, que han sido templados y revenidos y que contienen una gran
densidad de pequefios carburos, muestran una microestructura de clivaje
compleja, (llamada en inglés “quasi—cleavage™). Las superficies de fractura
estan formadas por pequeiias zonas de clivaje que han crecido alrededor de
una microcavidad. El tamaiio de estas facetas esta limitado por el tama-
fo de las placas de martensita y entre ellas hay pequefias regiones, donde
el material parece desgarrado, formadas por fusion de microcavidades, co-
mo se comenta en el siguiente parrafo. Estos aceros muestran superficies de
fractura todavia mas complejas y aun no interpretadas, (llamadas en inglés
TTS Tearing Topography Surfaces), cuando rompen por fragilizaciéon por
hidrégeno junto con una tension hidrostatica importante (Toribio y Elices,

1987).
0 0 j%
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Figura 3. Diversas formas de coalescencia de cavidades.
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Otro proceso de rotura, a nivel microscopico, es por formacion, creci-
miento y coalescencia de microcavidades. Las particulas de fases secunda-
rias estan intimamente asociadas a este tipo de rotura; las microcavidades
se forman por despegue en las interfases entre la matriz y las particulas, cre-
cen por deformacion plastica y se unen al desgarrarse los ligamentos entre
ellas. Aunque desde los afios 50 se conocen estos mecanismos, la descripcion
cuantitativa solo se ha abordado con éxito recientemente cuando las herra-
mientas basadas en plasticidad de medios continuos y en la mecanica de las
dislocaciones han estado suficientemente perfeccionadas para tratar la nu-
cleacion de cavidades en las interfases particula—matriz, (por ejemplo Goods
y Brown, 1979, Bundiansky, Hutchinson y Slutsky, 1981). El problema de la
coalescencia de cavidades puede tratarse modelizando el comportamiento de
una cavidad, y estudiando la interaccion con otras, (por ejemplo Thomason,
1981), o considerando todo el material como un conjunto poroso, donde la
localizacion de la rotura se trata como un problema de bifurcacion en un
campo homogéneo de deformaciones (Gurson, 1977).

Un ejemplo de interpretacion microscopica del mecanismo de fractura y
del aprovechamiento de este conocimiento para la mejora de las propiedades
de un material, nos lo ofrecen los materiales ceramicos endurecidos por un
cambio de fase inducido por tension.

Desde hace tiempo se tiene la sospecha de que los materiales cerami-
cos pueden desempefiar un papel importante en el mundo de los materiales
estructurales porque poseen una gran resistencia a la corrosion y a la abra-
sion y, lo que es mas importante, una temperatura de fusion muy alta que
les permite mantener sus propiedades mecanicas hasta temperaturas cerca-
nas a las de fusion de aceros y aleaciones comerciales. Por este motivo se
contemplan los materiales ceramicos como los materiales que sustituiran,
en un futuro, los metales en los motores térmicos, ya que podran trabajar
a temperaturas mas altas y, en consecuencia, aumentar el rendimiento. La
realidad, hoy, es que el uso de materiales ceramicos para fines estructurales
esta restringido porque son muy fragiles. En estos materiales la tenacidad
de fractura es baja, (menor de 10 MPa m!/2 y por lo tanto ofrecen poca
resistencia a la propagacion de fisuras, lo que conduce a roturas bruscas, con
muy poca deformacion, y sin previo aviso.

En los metales, la fractura va acompafiada de deformacion plastica y
una forma de aumentar la tenacidad de fractura, K¢ se consigue favorecien-
do esta deformacion. Como los materiales ceramicos apenas se deforman a
temperatura ambiente, para aumentar su tenacidad de fractura, sera preciso
buscar otros mecanismos que absorban energia durante la propagacion de
las fisuras. Ya se conocen varios mecanismos capaces de conseguirlo; refor-
zandolos con fibras, favoreciendo la microfisuracion, o induciendo un cambio
de fase.

El endurecimiento por cambio de fase se produce en aquellos materiales
capaces de realizar una transformacion de tipo martensitico (por analogia
con los metales) inducida por un estado tensional adecuado. Este proceso de
absorcion de energia es equivalente a una deformacion plastica, un cambio
de forma en respuesta a una carga aplicada. En los materiales ceramicos a
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base de circonia (Zr0,) este cambio de fase se puede producir cuando la
circonia pasa de tetragonal a monoclinica, produciéndose un incremento de
volumen de un 3% aproximadamente. Concretamente, los granos de Zr0,
—con una estructura tetragonal metastable— situados en el fondo de una
fisura experimentan a medida que la fisura avanza un cambio de fase —de
tetragonal a monoclinica—, inducido por el campo tensional que rodea el
fondo de la fisura (McMeeking y Evans, 1982). La energia requerida para
esta transformacion se traduce en un aumento de la tenacidad de fractura
del material ceramico. Ademas, una vez que la fisura ha pasado se produce
una compresion en los labios de la fisura, debido al aumento de volumen de
las particulas transformadas, que dificulta la progresion de la grieta.

El incremento de la tenacidad de fractura, AKc¢, debido a este proceso
viene dado por (Ruf y Evans, 1983).
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Figura 4. Aumento de la tenacidad de fractura por un cambio
de fase inducido por el estado tensional.

donde 1 es el porcentaje de Zr0, tetragonal capaz de transformarse, V es la
deformacion volumétrica debida a transformacion martensitica, £ el modulo
de elasticidad de la matriz, y r el espesor de zona de transformacion que
es una delgada pelicula que tapiza las paredes de la fisura, como si fuera la
estela. Las dos variables donde se puede actuar para aumentar la tenacidad
de fractura son f y E:

J/ puede aumentar al optimizar el porcentaje de circonia tetragonal me-
tastable mediante una juiciosa distribucion de tamafos pequefios consegui-
da, por ejemplo, con reacciones de precipitacion en estado solido a partir de
circonia parcialmente estabilizada.

FE puede incrementarse eligiendo una matriz apropiada, por ejemplo ala-
mina, 4503, (E= 390 GPa) en vez de circonia, (E = 200 GPa).
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El espesor de la zona de transformacion depende de f y se ha medido
utilizando técnicas sofisticadas, espectroscopia Raman y rayos X. Los va-
lores obtenidos para circonias de varios tipos estan entre 1 y 4 um, lo que
permite conocer el nimero de particulas implicadas en este proceso cuando
se conoce su tamafo, (que puede variar entre la micra y la centésima de mi-
cra). Este dato es importante para el disefio de materiales ceramicos tenaces
porque, en general, al utilizar matrices extrafias para aumentar el modulo
de elasticidad es a costa de un mayor tamafo de la particula metastable.

FRONTERAS DE LA MICROMECANICA
DE LA FRACTURA

La utilizacion de la mecanica de medios continuos para interpretar el fenéme-
no de la fractura tiene sus limitaciones, como se ha bosquejado al principio,
cuando se pretende conocer la naturaleza fisica de los parametros mas ca-
racteristicos; la tenacidad de fractura K¢ el modulo de elasticidad E, o el
limite de cedencia g¢’ entre otros. Parece claro que sera con la ayuda de la
micromecanica de la fractura cuando se consiga este objetivo aunque todavia
queda mucho camino por recorrer, como se puede intuir de la seccion ante-
rior. Para terminar, se comentan —brevemente — dos lineas de investigacion
situadas en las fronteras de la micromecanica; una en la region donde se une
con la mecanica de los medios continuos y otra, en el otro extremo, donde
ya es preciso utilizar la mecanica cuantica.

Con el planteamiento microscopico ¢l material se modeliza como un agre-
gado celular en el que cada celda contiene un mecanismo de microseparacion.
Cuando el mecanismo predominante es la separacion a nivel atomico, el ele-
mento estructural es la celda, unidad de la red cristalina o de la estructura
considerada. Cuando se trata de un mecanismo basado en el crecimiento de
cavidades, cada celda contiene una inclusion. Si la fractura es preponderan-
temente por clivaje el tamafio de las celdas suele corresponder con el grano
cristalino o con el de una colonia si se trata, por ejemplo, de perlita. En
otras circunstancias la celda puede ser mayor, como veremos a continuacion
con el hormigon.

La disponibilidad de ordenadores potentes ha permitido abordar proble-

-mas por procedimientos nuevos. Hasta hace poco, solo se contemplaban dos
formas de estudiar el comportamiento mecanico del hormigon; experimen-
talmente, mediante ensayos en el laboratorio y, analiticamente, con papel y
lapiz. Desde hace unos afios se ha introducido una tercera via, el “hormigon
numeérico”, (Roelfstra y Sadouki, 1986 y referencias citadas en el trabajo)
basado en reproducir numéricamente el comportamiento de una celda uni-
dad de hormigon lo suficientemente pequefia para que sea tratable con los
ordenadores disponibles y lo suficientemente grande para que sea represen-
tativa del comportamiento global del hormigon. En el articulo citado, el lado
de la celda es de 50 mm y contiene tres aridos.

Este es un ejemplo situado entre la micromecanica y la mecanica de los
medios continuos y, previsiblemente, este tipo de “materiales numéricos”
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tendran bastante protagonismo en las proximas décadas aunque, por ahora,
su alcance esté limitado por la capacidad de los ordenadores. Por este moti-
vo, en la referencia citada, los autores se restringen a dos dimensiones pero
proyectan trabajar en tres tan pronto como puedan. Las aproximaciones uti-
lizadas en este primer modelo son groseras y, aun asi, llegan a resultados con
bastante sentido fisico aunque no sea posible, todavia, abordar el problema
de las grietas en la cupula de San Pedro.

Se supone que el componente mas débil, donde se inician las fisuras,
es la interfase entre el arido y la matriz, (que los autores llaman “aureola
de transicion”), y la modelizan como un solido viscoplastico con criterios
de rotura clasicos, es decir; rompe cuando las tensiones normales superan
un valor critico o bien cuando las tensiones tangenciales superan el criterio
de Coulomb. La matriz, el mortero de cemento, también puede fisurarse y
los aridos, en este modelo, se supone que no rompen y se comportan co-
mo un solido elastico y lineal, hipotesis admisible para determinado tipo de
hormigones.

El calculo se hace incrementado, por escalones, las fuerzas o los despla-
zamientos en el contorno. En cada paso se analizan los resultados, se liberan
los nudos de las mallas rotas y se reordena la red. Este analisis es penoso y
en estos momentos los esfuerzos se dirigen hacia la automatizacion de esta
etapa. Los resultados citados por los autores, para distintas condiciones ini-
ciales, son realistas y reproducen el comportamiento esperado del hormigon
en un ensayo de traccion simple.
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Figura 5. Curvas Fuerza-Desplazamiento para un hormigon
“numérico” para distintas condiciones iniciales.
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En el otro extremo, ya en los dominios de la mecanica cuantica, también
parece ser que la capacidad de los ordenadores es la mayor limitacion. Son
bien conocidas las tremendas dificultades de calculo que aparecen cuando se
quiere resolver un problema realista. Un calculo destinado a determinar una
configuracion atomica, pasa por el calculo de la energia del sistema y no pue-
de ignorar la energia de los electrones internos. Por otro lado las energias de
enlace, que en el fondo nos permiten obtener la configuracion de equilibrio,
son del orden del eV por atomo, mientras que la energia total puede ser
varios ordenes de magnitud superior. En consecuencia, un calculo preciso de
una estructura basado en el calculo de la energia de los niveles electronicos,
partiendo de primeros principios, puede necesitar una precision superior a
una parte en un millon. Peor aun, los calculos para determinar la estabili-
dad de fases, de estructuras superficiales o de energias de fractura requieren
una precision todavia mayor, porque la diferencia entre las energias de las
soluciones es una fraccion de la energia de cohesion.

Actualmente, hay razones para dudar de que pueda conseguirse esta
precision cuando los calculos se basan en una cadena sucesiva de aproxima-
ciones; primero la de Born—-Oppenheimer, después la de un solo electron, la
del funcional basado en la densidad local, luego la decision entre un calculo
usando teoria de bandas o con un grupo (“cluster”) de atomos y otras mas
que se van afiadiendo para que el problema sea “tratable”. Por este motivo
se estan buscando otros puntos de vista que permitan extraer la informacion
necesaria para dar respuestas a estos problemas sin necesidad de calcular los
niveles energéticos ab initio. Un ejemplo, en esta direccion, es la utilizacion
de los diagramas de densidad de estados por encima del nivel de Fermi para
aclarar aspectos de las roturas por corrosion bajo tension. En este caso la
informacion requerida no es tan sensible a las hipotesis mencionadas como
el calculo de los niveles energéticos.

Este tipo de roturas —como las de las protesis de cadera— se producen por
la accion sinergética de un estado tensional y un ambiente agresivo especifico
(Elices, 1985, 1986). En materiales metalicos suelen ser intercristalinas y con
frecuencia atribuidas a la precipitacion de impurezas en los bordes de grano.
Dos grupos de investigadores, encabezados por Messmer y Eberhart (ver
Briant y Messmer, 1984 y Eberhart y otros, 1985 y las referencias que ellos
citan), han estudiado el problema de la fragilizacion del niquel en presencia

“de azufre y otros elementos contaminantes.

Messmer comparé la estructura electronica de un grupo de ocho ato-
mos de niquel con la del mismo grupo introduciendo en el centro un atomo
de azufre. La técnica seguida fue la de SCF — Xoo — SW debida a Slater.
La densidad de carga electronica, calculada de una forma restrictiva, (ver
Eberhart), mostraba un aumento en los alrededores del atomo de azufre
a expensas de los enlaces entre los atomos de niquel. Este refuerzo de las
uniones azufre-niquel en direccion perpendicular se interpretd como una
pérdida de cohesion en los bordes de grano contaminados por azufre y, en
consecuencia, como una justificacion de la corrosion bajo tension.

Mas tarde, Eberhart y sus colaboradores mostraron que los calculos de
Messmer quedaban restringidos a situaciones donde el azufre estaba muy
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diluido. En la practica, cuando se detecta fragilizacion se observa una can-
tidad de azufre adsorbido equivalente a un porcentaje importante de una
monocapa y el azufre precipitado en los bordes de grano debe modelizarse
incluyendo varios atomos, y no uno solo, dentro del grupo de atomos de
niquel. Calculos posteriores de Eberhart, combinando resultados a partir de
un calulo de bandas y otro con un grupo de atomos, parecen indicar que la
fractura puede ser el resultado de un aumento de la movilidad de la carga
electronica.

La fractura se interpreta en este modelo como un desgarre localizado en
una region de unos pocos angstroms de anchura. Se basa en la observacion
de que en materiales con rotura intergranular, como el N i3 A/, presentan una
distribucion muy distinta en la densidad de estados por encima del nivel de
Fermi cuando se hace un calculo de bandas (que reproduce una situacion
en el interior del grano) o un calculo a partir de un “cluster” (que puede
representar una situacion en la frontera de un grano). Los calculos a partir
de “clusters” exhiben una alta densidad y baja los que provienen de una
estructura de bandas. Eberhart interpreta este resultado sugiriendo que al
deformar el policristal, la respuesta electronica sera mayor en los bordes de
grano que dentro de ellos y que, ademas, la densidad de estados se locali-
zara a medida que aumenta la deformacion. En apoyo de esta idea esta el
siguiente resultado: Cuando se calcula la densidad de estados en presencia de
elementos que reducen la fragilizacion, como el boro por ejemplo, se observa
que las diferencias entre el calculo de bandas y el del “cluster” disminuyen.

Eberhart concreta mas esta suposicion y argumenta que “como en los
metales la transmision del calor es 100 veces mas eficiente mediante electro-
nes que a través de fonones, durante una deformacion que localice mucho la
densidad de estados tendra que producirse un fuerte calentamiento en esta
region, suficiente para evaporarla, provocando en consecuencia la rotura”
y afiade que este modelo es mas realista que el clasico de la rotura de los
enlaces.

Con independencia de la bondad de este modelo, este ultimo ejemplo nos
ha llevado a plantearnos el problema de la fractura desde una perspectiva
totalmente nueva. En vez de pensar en una solucion mecéanica para aumen-
tar la tenacidad del material, como en el caso de las ceramicas reforzadas,
se nos ofrece un camino electronico. ;Quién sabe si no sera posible disefiar
materiales mas tenaces manipulando la densidad de estados electrénicos por
encima del nivel de Fermi? Las técnicas para conseguirlo ya se utilizan en
el disefio de materiales semiconductores pero parece lejano —por no decir
utopico-el dia en que se puedan resolver los problemas de las fisuras en la
Cupula de San Pedro o en la industria naval actuando sobre la densidad de
estados electronicos del material. No obstante, el problema de las roturas
por corrosion—fatiga en materiales para implantes no parece —quizas por
nuestra mayor ignorancia— tan lejos de admitir un tratamiento electronico.
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