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RESUMEN

El objetivo principal de este trabajo es explorar el comportamiento de los materiales
en un régimen extremo de presiones, temperaturas y velocidad de deformacion, utilizando
simulaciones atomisticas clasicas. La exploracion experimental de este régimen es a veces
posible gracias a los laseres de alta potencia, pero se requiere teoria y modelado para
planificar y comprender estos experimentos complejos. Este régimen es importante no
solamente por la posibilidad de lograr nuevos materiales mejorados, sino también por la
comprension del nicleo de la Tierra y de otros procesos astrofisicos como las colisiones de
meteoritos. Las simulaciones ampliaran nuestra comprension sobre la resistencia de los
metales (puros y aleaciones), que podria aproximarse a la resistencia tedrica maxima a
altas velocidades de deformacion. El hierro (Fe) en particular es un material de interés para
aplicaciones tecnoldgicas y también por ser el componente principal del nicleo terrestre.
Ademas, se también se estudian un nuevo tipo de aleaciones denominadas aleaciones de
alta entropia, de gran interés tecnoldgico dadas a sus caracteristicas térmicas y mecanicas.
Se realizaron estudios sobre Fe de fase hexagonal compacta para estudiar su estabilidad
utilizando interacciones atémicas de un relativo bajo costo computacional. Aqui se
encontraron resultados comparables con datos sismoldgicos y con otras simulaciones,
incluyendo simulaciones de primeros principios. Ademas, se estudid la transformacion
reversible de fase del hierro desde una fase hexagonal compacta a una cubica centrada en
el cuerpo encontrado una excelente relacion entre resultados experimentales de ondas de
choque con simulaciones computacionales de tensién y compresion.

Como ejemplo de aleacion sencilla de interés tecnolégico y para el nucleo de la
Tierra, se realizaron simulaciones de nanoindentacion para una aleacion de FeNi, y se
encontré que la dureza maxima corresponde a una muestra equiatomica.

Para las aleaciones de alta entropia se estudio el efecto del tamafio de grano para
aleaciones de HfNbTaZr, con estructura similar a la del Fe a bajas presiones, observando
una mayor actividad en las dislocaciones y maclas para tamafios de grano mayores y un
mayor deslizamiento de los bordes de granos para tamafios de grano mas pequefos.
También se estudié otro tipo de aleacibn compuesta de FeNiCrCoCu. Se estudiaron
muestras nanoporosas Yy el efecto de su complejidad quimica encontrando una asimetria en
la compresion y tension de estas muestras. Finalmente, en esta aleacién de FeNiCrCoCu se
estudio el dafio producido por una cascada de radiacién, observando que en esta etapa la
complejidad quimica no produce una mayor resistencia a la radiacion.
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