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1. Objetivos propuestos en la presentacion del proyecto

Los objetivos propuestos en este proyecto fueron disefiar y programar dos
modulos nuevos que se incorporaran al programa Laboratorio Virtual de
Materiales Ceramicos, creado durante la ejecucion del proyecto PIMCD_225
(2015).

El primero de estos modulos esta dedicado a las "Estructuras cristalinas mas
representativas de los Materiales Ceramicos” y el segundo modulo esta
relacionado con los "Defectos extensos en cristales ibnicos", con este Ultimo se
pretende ampliar el modulo de defectos, que estaba dedicado inicialmente a los
de baja dimensionalidad (defectos puntuales).

2. Objetivos alcanzados

Los objetivos propuestos en este proyecto se cumplieron, ya que se disefiaron los
dos nuevos modulos previstos. Ademaés, para la mejor comprension de las
estructuras cristalinas estudiadas, se incluyé un médulo nuevo dedicado al estudio
de las "Reglas de Pauling".

En el modulo de "Estructuras cristalinas mas representativas de los Materiales
Ceramicos", se estudian distintas estructuras de tipo AX, AX,, y ABOs. En cada
una de las estructuras estudiadas se hace uso de la primera regla de Pauling para
conocer el indice de coordinacion catiénico, y posteriormente se determina el
indice de coordinacion aniénico con ayuda de la segunda regla de Pauling. En
todos los casos se calcula el porciento del caracter iénico de los enlaces cation-
anién, y se visualizan tridimensionalmente las estructuras, con la ayuda de los
videos creados con el programa Diamond.

En el proyecto anterior se habia desarrollado un Unico modulo dedicado a los
defectos puntuales, y con la ejecuciéon de este nuevo proyecto se ha conseguido
ampliar el estudio a defectos de mayor dimensionalidad. En este caso se han dado
a conocer las caracteristicas fundamentales que distinquen a las dislocaciones de
los materiales ceramicos frente a las de los materiales metalicos, como son: la
presencia de nucleos cargados o las dimensiones del vector de Burguers. Ambas
caracteristicas condicionan la interaccién de las dislocaciones con otros defectos
puntuales cargados, y determina sus propiedades mecanicas.

Metodologia empleadaen el proyecto

Al igual que en el proyecto anterior, la herramienta informatica elegida para la
programacion fue el software “Microsoft Visual Studio 2008” con el compilador de
“Visual Basic 2008”.

Inicialmente se realiz6é un disefio general de todas las ventanas que se incluyen
en el programa, asi como de su contenido. Para disefiar y construir las figuras en



3D, y los videos, se us6 el software DIAMOND 3.1 (“Crystal and Molecular
Structure Visualization”).

Una vez se finalizé la programacion se comprobd el funcionamiento del mismo por
parte de los integrantes del proyecto, realizandose los cambios oportunos.

4. Recursos humanos
Integrantes del Proyecto:
- Carlos Cifuentes
- Daniel Voces
- Cristian Pastor
- Robert Gavilanes
- Hector Sanchez
- Noemi Carmona Tejero.

- Yanicet Ortega Villafuerte.

5. Desarrollo de las actividades

Para la elaboracion del proyecto se ejecutaron distintas actividades que se
relacionan cronolégicamente a continuacion:
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e Reglas de Pauling

En este apartado se estudian las 5 reglas de Pauling, y se ponen algunos
ejemplos para su mayor comprension.

e Estructuras cristalinas mas representativas

En este modulo se estudian las estructuras NaCl, CsCl, ZnS de tipo AX, CaF,,
TiO, de tipo AX; , y BaTiO; como representacion de las estructuras ABOs.

1.2. ESTRUCTURAS CRISTALINAS DE TIPO AX2 -

TiO2 (rutila) Estructura cristalina del Ti02

-La celdad unidad del ruilo estetragonal, donde los
tonas Ti+4 ocupan los vértices y el centro del tetraedro.

-La relacién Rc/Ra=0.061nm/0.140 nm = 0.4357 | lo
que indica que los cationes Ti'# se coordinan
octaddricaments con los iones oxigeno.

- La fuerza del enlace Ti-O es 2/3, por lo que los aniones

oxigeno se coordinan tiangularmente con los cationes
Ti+4

- El porciento del cardcter iénico del enlace es de un 63%,
para esta estructura.
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incrementar el valor del vector de Burguers si lo comparamos con los materiales
no iénicos. Ademas, la presencia de carga en las ceramicas provoca que los
nucleos de las dislocaciones puedan aparecer cargados contribuyendo a una
mayor interaccion electrostatica con otros defectos puntuales presentes en la
estructura.

En el estudio de los defectos volumétricos se presté atencion a la influencia que
tiene la porosidad de las cerdmicas en la disminucion del modulo de Young.

DEFECTOS VOLUMETRICOS [: :}

Defectos volumeéticos [POros en una cerdmica nancestructurada de ZnO-(Sn)
El objetivo final del procese de sinterizacién de un
material ceramico es cbtener un material con una
densidad experimental muy similar a su densidad tedrica.

La presencia de poros en los materiales cerdmicos
determina en gran medida los propiedades mecénicas
de estos materiales, ademas de influir en procesocs de
propagacion del caler y de conduccién eléctrica.

Una de las magnitudes fisicas que depende de la
porosidad es el médulo eldstico, como se apreciaen la
siguiente formula:

E-E[1-19P + 09P)

P ) que rep la
porosidad del material y puede tomar valores entre
[0y1).

ED0 (GP: Porogidad (%)
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En los dos ultimos meses del proyecto se procedié a realizar las comprobaciones
necesarias para garantizar el funcionamiento correcto de los distintos médulos,
enlaces y videos. Estas comprobaciones se realizaron tanto in-situ como
remotamente.

Una vez se concluy6 la programacién se actualizo el Guion de la practica, que se
incluird al inicio del segundo cuatrimestre en el Campus Virtual de la asignatura
“Materiales Ceramicos” .

En el proximo proyecto se pretende crear un nuevo médulo dedicado a las
propiedades fisicas de los materiales ceramicos.



