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Rezumat

În lucrarea de fat,ă investigăm două sisteme dezordonate din perspectiva fenomenului de
“depinning”. În ambele, dinamica este guvernată de competit, ia dintre interact, iunile elastice
s, i o dezordine impusă în sistem. Lucrarea fiind realizată în urma unei colaborări dintre
Universitatea Babes,-Bolyai (UBB) din Cluj s, i ESPCI Paris este concepută în două părt, i.
Prima parte este realizată cu colaborări din afara UBB. În această parte folosim un
model simplificat mesoscopic pentru a studia proprietăt, ile generice a plasticităt, ii amorfe.
Curgerea materialelor amorfe prezintă proprietăt, i universale similare cu tranzit, ia depinning.
Ca atare, ea este adesea descrisă prin aproximări de câmp mediu. Aici demonstrăm că
modurile moi prezente în interact, iunea elastică au un impact dramatic asupra localizării s, i
rezultă în cres,terea fluctuat, iilor într-un mod difuziv, ceea ce până la urmă duce la cedarea
materialului. Această fenomenologie adit, ională este absentă în fenomenele de depinning, s, i
în ciuda consecint,elor importante, nu este luată în considerare în descrierile de tip câmp
mediu. Se arată că benzile de forfecare sunt moduri moi a interact, iunilor elastice Eshelby
s, i pe lângă localizare, ele afectează s, i proprietăt, ile universale ale materialului. În acelas, i
timp, testăm două cazuri extreme s, i arătăm că tipul dezordinii nu are impact considerabil
asupra proprietăt, ilor universale ale acestor sisteme. Ca o aplicat, ie a celor discutate, se
arată că întărirea materialelor amorfe prin introducerea incluziunilor dure în volumul amorf
este legat de percolarea benzilor de forfecare între aceste incluziuni. În cea de-a doua
parte, studiem morfologia unei linii de contact pe suprafet,e neomogene. Spre deosebire de
metodele standarde de tip depinning, aici dezvoltăm o metodă potrivită pentru descrierea
regimului de deformări mari s, i ruperea stratului. Arătăm existent,a unei concentrat, ii limite.
Peste această concentrat, ie linia se opres,te, iar în jurul concentrat, iei prezintă proprietăt, i
critice.



1 Motivarea structurii tezei

Din punctul de vedere a s,tiint,ei materialelor, există o necesitate continuă pentru tehnologii
noi care permit realizarea materialelor cu calităt, i mecanice impuse. Înt,elegerea localizării
s, i a proprietăt, ilor universale intrinseci este deci primul pas în dezvoltarea materialelor cu
caracteristici mecanice îmbunătăt, ite.

Fundamentele teoretice ale proprietăt, ilor mecanice ale solidelor cristaline sunt astăzi
bine stabilite. Structura ordonată ale acestor materiale a permis dezvoltarea teoriei dislocat, iilor
care a fost confirmată de simulări s, i metode experimentale [13]. O parte semnificativă ale
materialelor însă nu prezintă o astfel de ordine structurală. Exemplele includ materialele
amorfe precum sticla, dar s, i sisteme amorfe într-o viziune mai largă, precum pastele, spume,
coloizi sau materiale granulare. Răspunsul mecanic ale materialelor amorfe, în special sticla,
este mai put, in înt,eles, în principal din cauza lipsei unei dispozitive experimentale adecvate:
fragilitatea lor intrinsecă împiedică realizarea testelor mecanice standarde. O altă sursă
de dificultate experimentală este că în unele dintre aceste materiale, de exemplu sticlele
structurale, plasticitatea se manifestă de obicei la o scală foarte mică [33].

Proprietăt, ile mecanice ale materialelor amorfe sunt mai complexe la scală microscopică
decât cele ale materialelor cristaline, din cauza lipsei de ordine la distant,e mari. Într-adevăr,
spre deosebire de solidele cristaline, dezordinea elimină not, iunea de defecte izolate.

În cazul materialelor amorfe, dezordinea exclude dislocat, iile ca s, i mecanismul plastic
elementar. Mai mult decât atât, putem afirma că face extrem de dificilă identificarea
statisticii din spatele acestor procese microscopice. Această dificultate a întârziat elaborarea
unui astfel de mecanism elementar cu 40 de ani după ce ideea dislocat, iilor a fost introdusă
[13]. Abia la sfârs, itul anilor 70 A. S. Argon a propus conceptul de reorganizare locală
ale câtorva particule ca s, i proces elementar al plasticităt, ii în materialele amorfe, numit în
engleză shear transformations[4], abreviat ST în continuare.

De-a lungul ultimelor două decenii a devenit din ce în ce mai clar că multe sisteme
amorfe împărtăs,esc proprietăt, i similare la scale diferite: sticle metalice [3], plute de bule
[5] s, i coloizi [34, 2]. Ele prezintă o curgere peste o solicitare limită. Spre deosebire de fluide
însă, curgerea nu este una netedă, ci este stăpânită de căderi brus,te de solicitare (căderi
de tip avalans,ă) s, i au caracteristici de scalare (Fig. 1). Reologia complexă este rezultatul
efectelor colective ale rearanjărilor locale care au fost observate în toate aceste materiale.
Identificarea proceselor elementare la scală mică a beneficiat enorm de mult de observări
experimentale la scale mai mari [34, 2, 26, 27, 5].

Această fenomenologie universală precum s, i proprietăt, ile de scalare în jurul cedării au
condus în mod natural la presupunerea că cedarea sistemelor amorfe este o tranzit, ie de fază
dinamică [8, 28].

Ca atare, cedarea sistemelor amorfe prezintă asemănări cu alte tranzit, ii dinamice, de
exemplu, fenomene de cutremur [6] s, i de tip depinning [25]. În fiecare dintre aceste sisteme,
elementele individuale au o dinamică de tip “stick-slip” s, i sub o fort,ă critică dinamica siste-
mului se opres,te, iar peste această fort,ă critică dinamica sistemului continuă. O tranzit, ie de
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Figura 1: Curgerea tipică a solidelor. La deformat, ii mici materialul se deformează reversi-
bil, la solicitări mai mari însă acesta curge s, i eventual se rupe. Curgerea este caracterizată
prin căderi abrupte a solicitării ceea ce rezultă într-o curbă de solicitare dint,ată.

fază dinamică apare deci la fort,a critică însot, ită de relat, ii de scalare s, i evenimente care se
repetă în cascade. În capitolul introductiv (Capitolul 1) discutăm natura critică a tranzit, iei
de curgere precum s, i asemănările cu fenomenele de tip depinning [25], unde tranzit, ia de
fază dinamică este bine studiată.

Tranzit, iile dinamice de fază prezintă deci un comportament universal, o fenomenologie
care este independentă de detaliile specifice ale sistemului. Sisteme la scale foarte diferite
(de la valuri de densitate de sarcină până la cutremure) pot manifesta comportamente foarte
asemănătoare [7, 6]. Această universalitate ne permite construirea unor modele simple, care
reproduc proprietăt, ile universale, pur s, i simplu pentru că acestea sunt insensibile la detaliile
sistemului.

Se pune întrebarea firească: dacă tranzit, ia de curgere este într-adevăr o tranzit, ie de
fază dinamică, pot oare modelele simple să reflectă universalitatea? Contează oare detaliile
acestor modele? Multe astfel de modele au fost dezvoltate [5, 17, 21, 36, 16] pe baza imaginii
de ST (shear transformation), considerând o interact, iune de tip câmp mediu între ST-uri.
Având menirea de a descrie proprietăt, i universale, aceste modele au presupus că forma
interact, iunii este un detaliu irelevant. Mesomodelele recent introduse folosesc interact, iuni
realistice, însă, au început să elucideze că forma interact, iunii afectează comportamentul
critic [38, 39, 28, 29, 8, 32]. Aceste modele sunt modele simplificate ale materialelor amorfe
s, i majoritatea lor sunt modele scalare. În ciuda simplicităt, ii lor ele sunt capabile de a
reproduce proprietăt, ile generice ale plasticităt, ii amorfe. În capitolul 2 prezentăm ideea de
bază din spatele acestor modele.

Interact, iunile elastice asociate rearanjărilor de particule sunt anizotrope. Această ani-
zotropie favorează acumularea activităt, ii plastice de-a lungul anumitor direct, ii, rezultând
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în benzi de forfecare s, i nucleare de fisuri. Benzile persistente deteriorează materialul s, i
sunt principalul obstacol în ameliorarea limitei de curgere ale materialelor amorfe [33]. În
consecint,ă, aceste efecte de localizare nu pot fi pur s, i simplu neglijate prin abordări de
câmp mediu. În capitolul 3 abordăm această problematică. Arătăm că interact, iunea elas-
tică specială are o influent,ă dramatică asupra localizării s, i asupra fluctuat, iilor. Arătăm
totodată că interact, iunea permite moduri de deformare fără cost energetic. Aceste moduri
se pot dezvolta astfel nelimitat, s, i difuzia lor stăpânes,te dinamica sistemelor amorfe. În
capitolul 4 explorăm modul în care prezent,a modurilor moi influent,ează proprietăt, ile uni-
versale precum distribut, ia avalans,elor s, i efecte de talie, comparând exponentele de scalare
rezultante din simulări de tip dinamică moleculară. Localizarea s, i difuzia deformării sunt
fenomene complet absente din modelele standarde de tip depinning.

În sistemele amorfe, localizarea activităt, ii plastice de-a lungul benzilor de forfecare este
cauza primordială a fragilităt, ii s, i a cedării materialului [26], ceea ce este o limitare serioasă în
utilizarea acestora ca s, i materiale structurale [30, 15, 31]. Nucleat, ia s, i propagarea benzilor
de forfecare însă pot fi controlate prin introducerea unor incluziuni de o component,ă diferită
în materialul amorf [1, 22, 20]. Des, i câteva tehnici de omogenizare sunt disponibile pentru
a calcula proprietăt, ile mecanice efective ale acestor materiale compozite [14, 41, 40], aceste
metode se concentrează asupra proprietăt, ilor medii. Din cauza tranzit, iei de faze dinamice
important,a fluctuat, iilor devine însă crucială. Aceste fluctuat, ii conduc la efecte de mărime
finită, iar aceste efecte nu pot fi capturate prin metodele standard de omogenizare. Pe de
altă parte, modelele mesoscopice [38, 39, 28, 29] au fost concepute pentru a t, ine cont de
fluctuat, ii, astfel ele sunt candidat, i buni în investigarea acestor efecte de talie. În capitolul
5 folosim un model mesoscopic pentru a investiga scalarea de mărime finită în compozitele
amorfe s, i arătăm că întărirea acestor materiale este legată de percolat, ia benzilor de forfecare
între incluziuni. Incluziunile dure pot opri propagarea benzilor de forfecare, întărind astfel
materialul.

În cea de-a doua parte a lucrării, realizat în cadrul cercetărilor efectuate la UBB, prezen-
tăm un alt sistem dezordonat. În capitolul 6 investigăm dinamica s, i asperizarea interfet,ei
triple al unui fluid în urma procesului de “dewetting” (des-umezire) pe suprafet,e neomogene.
Fenomenologia procesului de asperizare este adesea legată de fenomenul de depinning deo-
arece aceasta rezultă din competit, ia fort,elor elastice s, i dezordinea suprafet,ei. Aceste fort,e
elastice provin din tensiunea superficială s, i sunt, de obicei, tratate într-o aproximat, ie per-
turbativă [18, 12, 24, 23, 10, 19], în limita deformat, iilor mici. Des, i acest cadru a avut succes
în reproducerea unor caracteristici a liniei de contact (de exemplu exponentul de asperizare)
[11], nu are ca scop descrierea fenomenologiei asociată la deformări mari.

Spre deosebire de abordarea standard a procesului de dewetting prin modele de tip
depinning [18], unde doar fort,e elastice de lungă distant,ă sunt considerate, aici considerăm
o linie moale care permite deformat, ii extrem de mari, chiar s, i ruperea stratului. Am
dezvoltat o metodă nouă pentru a explora morfologia s, i dinamica a liniei de contact în cazul
deformat, iilor mari. Des, i modelul nu este un model standard de tip depinning, arătăm că
sistemul prezintă proprietăt, i critice în jurul unei concentrat, ii de prag a defectelor.
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Rezultatele acestei teze au condus la următoarele publicat, ii în reviste internat, ionale:
[43, 42, 44]. În ceea ce urmează, vom rezuma cont, inutul fiecărui capitol s, i concluziile
noastre în ceea ce prives,te rezultatele obt, inute.
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2 Capitolul 1: Introducere

Acest capitol introductiv are ca scop prezentarea fenomenului de deformat, ie plastică în
materialele amorfe prin sintetizarea rezultatelor s,tiint, ifice anterioare. Este descrisă feno-
menologia relevantă, folosită în lucrare cu privire la plasticitatea materialelor amorfe, în
special, sticle. Introducem ideile principale în spatele modelării multiscale pornind de la
metode de dinamică moleculară, prin modele mesoscopice până la modele constitutive. În
sfârs, it, stabilim conexiunea între fenomenologia tranzit, iei de tip depinning s, i a tranzit, iei de
fluaj.

Figura 2: Procesul elementar al plasticităt, ii în materialele amorfe: rearanjări locale ale
câtorva particule numite transformări de forfecare (shear transformations). Figura din [35]

Arătăm că plasticitatea în materialele amorfe are loc sub forma rearanjărilor locale ale
câtorva particule (Fig. 2 ). Dinamica la scală macroscopică este rezultatul efectului colectiv
ale rearanjărilor. Fenomenologia folosită este deci rezultatul competit, iei între elasticitate
s, i dezordine. În acest context, curgerea materialelor amorfe este asemănătoare cu tranzit, ia
de depinning. Totus, i, tranzit, ia de curgere prezintă caracteristici adit, ionale care lipsesc din
tranzit, ia depinning. Un astfel de exemplu este localizarea deformat, iei care este responsabilă
pentru cedarea materialului (Fig. 3 ).

Figura 3: Localizarea deformat, iei într-o sticlă metalică Zr64.13Cu15.75Ni10.12Al10 de-a lungul
benzilor de forfecare. (b) este mărimea regiunii marcate în (a). Benzile au o structură de
fractal. Figură din [37].

Metodele constitutive sunt concentrate pe proprietăt, i efective, fără a t, ine cont de locali-
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zare. Pe de altă parte, metodele de dinamică moleculară nu permit reglajul fin între natura
dezordinii s, i interact, iunile elastice. Familia mesomodelelor a fost însă dezvoltată pentru a
permite reglajul interact, iunii s, i a dezordinii. Aceste modele permit fluctuat, ii s, i localizare,
astfel ele sunt potrivite pentru modelarea comportamentului benzilor de forfecare s, i fra-
gilitatea asociată. Conceptele principale în toate modelele mesoscopice sunt interact, iunea
elastică între blocurile elastoplastice s, i dezordinea care rezultă din structura amorfă (Fig
4).

Figura 4: Descrierea semi-continuă al plasticităt, ii prin intermediul mesomodelelor: mate-
rialul este împărt, it în blocuri elastoplastice care reprezintă o parte din material s, i includ
câteva rearanjări. Consecint,ele elastice ale rearanjărilor locale sunt redistribuirea solicitării
în materialul întreg. Se realizează astfel o interact, iune elastică între blocurile elastoplastice.
[9]

Dezordinea este adesea introdusă prin intermediul unor solicitări locale de prag: dacă
solicitarea pe blocul elastoplastic respectiv este mai mare decât solicitarea de prag, blocul
cedează. În consecint,ă, deformat, ia plastică are o dinamică de tip stick-slip. De fapt, pro-
blema plasticităt, ii amorfe este analog cu mis,carea interfet,elor într-un potent, ial dezordonat
(depinning). Fig. 5 reprezintă această analogie: pozit, ia interfet,ei în vocabularul depinning
corespunde deformării plastice locale. În acest context, asperizarea unei interfet,e depinning
corespunde acumulării a deformării plastice.
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Figura 5: Schema unui material bidimensional sub o solicitare bi-axială. (a) Grila este
deformată conform deplasărilor locale. Deformat, ia asociată are o component,ă elastică
reversibilă s, i una plastică irreversibilă. Culoarea reprezintă deformat, ia plastică. (b) Acelas, i
câmp de deformat, ie în sistemul referent, ial original. (c) Câmpul de deformat, ie plastică este
reprezentat ca o interfat,ă bidimensională care avansează în spat, iul tridimensional.
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3 Capitolul 2: Modele mesoscopice

În capitolul 1 s-a argumentat faptul că tranzit, ia de curgere în materialele amorfe este o
tranzit, ie dinamică de fază asemănătoare tranzit, iei de depinning. Cu toate acestea, locali-
zarea este o caracteristică cheie, s, i este absentă în procese de depinning. În următoarele
capitole 2-5 s-a investigat localizarea deformării plastice în materialele amorfe s, i efectele
acestei localizări asupra universalităt, ilor caracteristice în aceste sisteme. Deoarece suntem
interesat, i în proprietăt, i generice care sunt independente de detaliile sistemului, utilizăm
modele mesoscopice care reflectă un astfel de comportament universal. Cu toate aces-
tea vom demonstra că unele detalii (în special forma interact, iunii elastice) au o influent,ă
considerabilă asupra proprietăt, ilor generice. Prin urmare, în capitolul 2, examinăm princi-
palele ingrediente ale mesomodelelor concentrându-ne la modul în care acestea influent,ează
proprietăt, ile universale.

Figura 6: Incluziuni elipsoidale Eshelby în interact, iune. În figură, direct, iile principale
a tensorului de deformare plastică sunt considerate a fi aceleas, i pentru fiecare incluziune.
Culorile indică solicitarea de forfecare. În acest aranjament, avem o simetrie quadrupo-
lară: solicitarea indusă este pozitivă de-a lungul direct, iilor 0 s, i π/2 s, i negativă de-a lungul
direct, iilor ±π/4. Solicitarea este omogenă în interiorul incluziunilor.

La originea tuturor modelelor mesoscopice se găses,te interact, iunea elastică între blo-
curile elastoplastice s, i dezordinea care rezultă din structura amorfă. Interact, iunea elastică
este de obicei reprezentată ca s, i incluziuni de materiale de tip Eshelby, ilustrată în Fig. 6.
Acestea sunt incluziuni de materiale care se pot deforma într-un mod ireversibil. Precum
ei sunt presate de către materialul înconjurător, rezultatul deformat, iei plastice este o soli-
citară neomogenă s, i anizotropă în ansamblul materialului. Incluziunile Eshelby ne permit
o descriere semi-continuă a mediului amorf prin substitut, ia rearanjărilor de către incluziuni
continue. Astfel, problema rearanjărilor se reduce la problema semi-continuă a incluziunilor
Eshelby care interact, ionează. În capitolul 3 este studiat efectul interact, iunii elastice asupra
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universalităt, ilor din sistem s, i asupra fluctuat, iilor.
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4 Capitolul 3: Construirea interact, iunii elastice: kernelul Eshelby

În Capitolul 3 este prezentat studiul interact, iunii elastice. Se arată că prin folosirea unui
kernel elastic anume rezultă un efect dramatic asupra universalităt, ilor din sistem. În
consecint,ă, tranzit, ia de curgere nu se clasifică în clasa de universalitate de tip câmp me-
diu. Cauza acestei diferent,e constă în proprietăt, ile intrinseci ale acestui kernel elastic care
permite localizarea. Aceste proprietăt, i (localizarea s, i modurile de deformare moi) sunt
deosebit de sensibile la construct, ia kernelului. În acest capitol, mai întâi se prezintă stra-
tegiile folosite pentru construirea kernelului s, i apoi este testată influent,a diferitelor kerneli
asupra fluctuat, iilor. Fluctuat, iile sunt de multe ori neglijate în studiile ingineres,ti s, i doar
proprietăt, ile efective sunt luate în considerare. Tranzit, ia de curgere arată însă caracteristici
critice care includ fluctuat, ii corelate la scală largă. Important,a acestor fluctuat, ii nu poate
fi deci neglijată deoarece contribuie la cedarea materialului.

În prima parte a capitolului, se prezintă diferite posibilităt, i de discretizare a interact, iunii
Eshelby s, i se dezvoltă o metodă nouă de elemente finite care ne dau acces la toate câmpurile
elastice: deformat, ii, fort,e, solicitări s, i deplasări. Deoarece aceste metode de discretizare sunt
definite pe o ret,ea, după denumirea engleză câmpurile de solicitare sunt numite “kerneli”
(Fig. 7).

(a) “m2”
(b) “m3”

Figura 7: Kerneli provenind din calcule de elemente finite pentru două direct, ii a solicitării.
“m2” corespunde geometriei în care solicitarea este positivă de-a lungul direct, iilor ±π/4, iar
“m3” corespunde geometriei în care solicitarea este pozitivă de-a lungul direct, iilor 0 s, i π/2.
Ambele kerneli descriu o forfecare în plan. Culorile indică solicitările pe blocul respectiv,
iar săget, ile indică direct, ia solicitării externe.

În cea de-a doua parte a capitolului se arată că forma neobis,nuită a kernelului Eshelby
asociat rearanjărilor atomice în modelele mesoscopice conduce la localizarea activităt, ii plas-
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Figura 9: Câmpul de deformat, ie plastică pentru kerneli cu diferite contribut, ii de câmp
mediu. Stânga: kernelul Eshelby pur (contribut, ie câmp mediu zero). Dreapta: o pondere
mică a kernelului de câmp mediu.

tice s, i o cres,tere difuzivă a fluctuat, iilor (Fig. 8). Pe timp scurt, dinamica este dominată
de evenimente plastice localizate, pe timp lung însă se dezvoltă benzile de forfecare. Loca-
lizarea de-a lungul benzilor de forfecare se poate realiza deoarece aceste benzi se pot forma
fără nici un cost energetic. Astfel, deformat, ia poate fi blocată pentru perioade lungi în
aceste benzi. Acest efect conduce la cres,terea continuă a fluctuat, iilor. Dinamica este astfel
dominată de cuplajul slab dintre benzile individuale. În noul cadru oferit de competit, ia
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dintre dezordine s, i o serie de benzi slab cuplate, plasticitatea amorfă poate fi privită cu un
pas mai departe de incluziunile de tip Eshelby.

O astfel de localizare nu este posibilă în problemele clasice de depinning cu interact, iuni
de câmp mediu sau izotrope. Pentru a vizualiza acest lucru, am considerat kerneli care sunt
medii ponderate între un kernel Eshelby s, i un kernel câmp mediu. În Fig. 9 de exemplu
se vede clar că localizarea este suprimată de prezent,a celui mai slabe contribut, ii de câmp
mediu. Cea mai slabă contribut, ie de câmp mediu deci rezultă în suprimarea localizării s, i în
saturat, ia fluctuat, iilor. Această diferent,ă este atribuită prezent,ei a modurilor moi în kernelul
Eshelby. Prezent,a acestor moduri poate fi pusă în evident,ă examinând spectrul de valori
proprii al kernelului elastic (Fig. 10). Aici se vede că introducerea unei contribut, ii infime
de câmp mediu rezultă în deschiderea unui decalaj în jurul valorii proprii zero. Dinamica
fiind guvernată de cele mai slabi valori proprii, această diferent,ă are consecint,e cruciale
asupra localizării. Pentru kernelul Eshelby, modurile de deformare asociate sub-spat, iului
valorii proprii zero sunt benzi de forfecare.
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Figura 10: Spectrul de valori proprii pentru kernelul Eshelby s, i diferite contribut, ii de câmp
mediu. O pondere diferit de zero deschide un decalaj în jurul valorilor proprii zero.

Des, i benzile de forfecare sunt moduri de deformare moi a kernelului Eshelby, arătăm
că prezent,a lor poate fi suprimată în mod eronat de modul de discretizare. Modurile
de deformare moi permit localizarea deformării s, i cres,terea continuă a fluctuat, iilor, ceea
ce până la urmă duce la nucleat, ia fisurilor s, i cedarea materialului. Controlarea formării
benzilor de forfecare este deci primul pas către suprimarea nucleat, iei de fisuri s, i întărirea
materialelor amorfe fragile.
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5 Capitolul 4: Proprietăt, i de scalare s, i efecte de mărime finită

Capitolele precedente demonstrează că descrierea mesoscopică a materialelor amorfe re-
zultă din competit, ia dezordinii s, i a elasticităt, ii. În capitolul anterior ne-am ocupat cu
interact, iunea elastică, am pus în evident,ă important,a modurilor moi s, i am ajuns la con-
cluzia că acestea au un efect dramatic asupra localizării s, i a fluctuat, iilor. Prezent,a lor
poate afecta chiar s, i clasa de universalitate în vocabularul fenomenelor de tip depinning. În
capitolul 4 explorăm influent,a dezordinii asupra proprietăt, ilor de scalare. Ne concentrăm
asupra distribut, iei mărimii avalans,elor s, i comparăm rezultatele noastre cu cele anterioare
obt, inute din dinamică moleculară atermală s, i cuasistatică. Se studiază atent s, i efectele de
mărime finită.

Scopul mesomodelelor considerate este de a oferi o comparat, ie cantitativă cu metodele
de tip dinamică moleculară. Măsura în care detaliile acestor modele sunt importante este
încă neclară s, i primul pas către elucidarea acestei întrebări este de a testa modul în care
aceste detalii afectează comportamentul universal. Dacă proprietăt, ile universale observate
în dinamica moleculară nu sunt reflectate de mesomodele, o comparat, ie cantitativă este
imposibilă.

Pentru a studia influent,a dezordinii asupra fluctuat, iilor s, i asupra proprietăt, ilor de sca-
lare considerăm două posibilităt, i extreme pentru dezordinea din sistem: bariere potent, iale
cu înălt, imi fixe sau lăt, imi fixe. Comparăm exponent, ii critici cu cele obt, inute de simulări
de dinamică moleculară.
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Figura 11: Câmpul incremental de solicitare pentru intervale de timp succesive, pentru
una dintre protocoalele utilizate. Activitatea plastică tinde să se acumuleze de-a lungul
benzilor de alunecare.

Arătăm că în materialele amorfe ipoteza conform căreia avalans,ele au o formă spat, ială
de benzi de alunecare (Fig. 11) este în concordant,ă cu efectele de mărime finită observate.
Comportamentul difuziv pe timp scurt este guvernat de împingeri rare de către benzile
individuale, ceea ce este confirmată de scalarea obt, inută. Pe o scară de timp lungă, difuzia
este efectul colectiv a benzilor cuplate (Fig. 12). Comportamentul pe termen lung este
extrem de sensitiv la prezent,a modurilor moi în kernelul de interact, iune. Cu toate acestea,
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exponent, ii de scalare sunt aproape insenzitivi la protocolul utilizat. Des, i o distribut, ie s, i o
corelat, ie realistică a dezordinii va trebui obt, inută din simulări de dinamică moleculară, nu
ne as,teptăm ca acestea să afecteze considerabil comportamentul universal în aceste sisteme.
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Figura 12: Coeficient, ii de difuzie rescalate cu N1.6 unde N este mărimea lineară a sistemu-
lui. Coeficientul de difuzie prezintă scalare de mărime finită. Pe termen scurt, el scalează
ca N1.05, iar pe termen lung, ca N1.6. Difuzia pe termen scurt poate fi explicată printr-un
model de benzi random necorelate. Pe termen lung însă scalarea este rezultatul colectiv a
benzilor de forfecare s, i prezintă o scalare non-trivială. Cele două curbe master corespund
celor două tipuri de dezordine.
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6 Capitolul 5: Aplicat, ii la materiale compozite amorfe

În capitolele 2-4 s-a arătat că interact, iunea elastică asociată rearanjărilor în materialele
amorfe prezintă moduri moi de deformare care rezultă în localizare s, i în fluctuat, ii anormale
a deformat, iei. Această localizare este cauza fragilităt, ii materialelor amorfe, cum are fi s, i
sticlele.

Figura 13: Aliaj de sticlă poroasă. Porii împiedică nuclearea s, i propagarea benzilor de
forfecare, astfel întărind materialul. Figură din [22].

Experimente recente au pus în evident,ă că formarea benzilor de forfecare poate fi con-
trolată prin introducerea unor incluziuni de component,ă diferită în blocul amorf (Fig. 13).
Rolul acestor incluziuni este de a bloca formarea benzilor de forfecare. Aceste materiale
compozite devin întărite. În modelul propus de noi, incluziunile dure sunt modelate ca
orice alt nod din sistem, dar având o limită de curgere mai mare. Cu această modificare
simplă s-a investigat cres,terea solicitării la limita de curgere. Am observat că cea mai mare
parte a deformat, iei se acumulează de-a lungul celei mai slabe benzi de forfecare, banda
definită prin cel mai mic număr de incluziuni dure. Pornind de la aproximat, ia că toate
activitatea plastică se desfăs,oară de-a lungul acestei benzi, am dezvoltat un simplu model
analitic. Cu acest model, am reus, it să explicăm efectele de mărime finită observate. Fig.
14 prezintă datele de simulări împreună cu estimările teoretice a limitei solicitării la curgere
s, i a fluctuat, iilor acestuia. În limita unui sistem de mărime infinită, solicitarea la curgere
este descrisă de o cres,tere lineară în funct, ie de concentrat, ia incluziunilor dure. Pe fig. 14
am reprezentat s, i un sistem unidimensional, adică o linie de depinning cu o concentrat, ie
de incluziuni dure. Aceasta nu prezintă efecte de mărime finită s, i solicitarea în funct, ie de
concentrat, ia incluziunilor dure este descrisă de legea de amestecare lineară independent de
mărimea sistemului.
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Figura 14: Stânga: Estimări analitice exacte a a limitei de curgere în funct, ie de
concentrat, ie. Linia continuă reprezintă calculul bazat pe modelul celei mai slabe benzi,
iar punctele reprezintă rezultate din simulări. Se observă o cres,tere a solicitării limite cu
mărimea sistemului. Limita superioară este dată de o lege de amestecare lineară. Într-un
sistem ipotetic unidimensional, astfel de efecte de mărime finită nu s-au observat. Dreapta:
Estimări analitice pentru fluctuat, iile limitei de curgere.
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Figura 15: Stânga: Colapsul curbelor de amestecare după rescalare cu concentrat, ia critică
Φc. σR reprezintă diferent,a solicitării la curgere între rezultatele din simulări s, i legea
de amestecare lineară. Din figură reiese existent,a unei concentrat, ii critice sub care nu
are loc nicio întărire. Dreapta: Diferent,a solicitării la legea de amestecare scalează ca
(log(N)/N)1/2 s, i prefactorul depinde de concentrat, ie.

În cadrul acestui capitol se demonstrează că plasticitatea în materiale amorfe prezintă
două tipuri de efecte de mărime finită: unul asociat matricei amorfe prezentat în [39] s, i
al doilea asociat incluziunilor dure. Primul rezultă într-o dependent,ă 1/N a solicitării la
curgere (unde N este mărimea sistemului), iar celălalt prevede o concentrat, ie prag sub
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care nu are loc întărire în sistem (fig. 15 stânga). Acest prag corespunde percolat, iei
benzilor de forfecare între incluziunile dure. Peste concentrat, ia de prag, diferent,a solicitării
la legea lineară se scalează ca (log(N)/N)1/2 (fig. 15 dreapta) s, i limita de curgere cres,te
cu cres,terea sistemului. Legea lineară este deci o limită maximă a solicitării. S-a arătat
că cres,terea limitei de curgere rezultă prin spargerea celei mai slabe benzi s, i că deformat, ia
este acumulată pe această bandă. În final, s-a dezvoltat un model simplu bazat pe ipoteza
benzii celei mai slabe care s-a dovedit a fi funct, ional în descrierea limitei de curgere, în
înt,elegerea dependent,ei acesteia de mărimea sistemului s, i a fluctuat, iilor limitei de curgere.
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7 Capitolul 6: Dinamica s, i topologia liniei triple a unui fluid
pe o suprafat,ă dezordonată

S-a argumentat că tranzit, ia de curgere are multe caracteristici comune cu tranzit, ia de
depinning a liniilor elastice. Ambele fenomene sunt rezultatul competit, iei dintre dezordine
s, i interact, iunile elastice. În acest sens, multe sisteme pot fi modelate în cadrul formalismului
de depinning. De exemplu, asperizarea liniei triple a unei pelicule de fluid în retragare pe
suprafat,a unui solid este guvernată de competit, ia dintre fort,ele de tensiune superficială s, i
interact, iuni de tip pinning cu neomogenităt, ile suprafet,ei. Acest proces de asperizare a fost
studiat în multe detalii în cadrul modelelor de tip depinning [18, 12, 24, 23, 10, 19]. Cadrul
oferit de aceste modele este limitat însă la interact, iuni lineare, deci deformat, ii mici. Mai
mult decât atât, metodele standard în fenomenologia de tip depinning nu permit ruperea
eventuală a stratului în limita deformat, iilor mari. După cum se vede în Fig. 16, stratul
adesea se deformă peste limită s, i stratul se rupe us,or.

t = 2.9s t = 3.7s t = 5.1s

t = 5.9s t = 6.6s t = 7.0s

Figura 16: Asperizarea progresivă a unei linii de des-umezire pe o matrice de defecte.
Experimente s, i imagini efectuate de E. S. Bogya s, i Á. Kukovecz. În acest experiment, o
matrice de defecte s-a depozitat pe o suprafat,ă plană. Suprafat,a plană apoi a fost ridicată
din apă sub diferite unghi la viteză constantă. În timpul ridicării, un strat subt, ire rămâne în
urmă care se contractă, însă este prins în capcană de defecte, ceea ce rezultă în asperizarea
liniei. Imaginile au fost făcute cu o cameră termică pentru un contrast ameliorat.

În capitolul 6, se abordează chiar neajunsurile metodelor clasice de studiu. S-a dezvoltat
un model asemănător celor de tip depinning cu scopul de a investiga deformat, iile mari s, i
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Figura 17: Morfologia liniei de contact în simulările noastre. Metoda oferită de noi permit
deformat, ii mari, ruperea stratului precum s, i mis,cări în sens opus a retragerii peliculei.

ruperea stratului de lichid (Fig. 17). Metoda este o metodă de tip off-lattice, asemănătoare
cu metodele de dinamică moleculară pentru a investiga dinamica unui strat subt, ire s, i vâscos
de lichid pe suprafet,e neomogene. În această metodă, linia de contact este discretizată prin
intermediul unor puncte reprezentative. Pornind de la energia sistemului în modelul discre-
tizat, calculăm fort,ele de interact, iune între aceste puncte reprezentative. În aproximarea de
strat plat bidimensional s-a găsit că interact, iunea este una locală. Linia de contact astfel
este una moale, care, des, i preferă o configurat, ie locală netedă, se poate deforma la scale
mari la un cost energetic minor.
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Figura 18: Stânga: diagrama de fază a liniei de contact în spat, iul de parametri (R̃1, L̃0).
Simbolurile indică valori la care s-au efectuat simulări. Pătratele albastre indică faza oprită
(pinned), iar cercurile verzi faza în mis,care (depinned). Dreapta: linia de separare a celor
două faze are forma L̃c

0 = 1/2 − R̃−1
1 . Linia discontinuă are o pantă −1.
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Figura 19: Asperizarea liniei de contact pentru cele două parametri adimensionale a sis-
temului. L̃0 reprezintă distant,a medie între defecte, iar R̃1 este asociată tăriei defectelor.
Diferitele culori reprezintă momente succesive în timp. Se observă o combinat, ie a para-
metrilor la care corelat, ii spat, iale de lungă distant,ă se dezvoltă. Această combinat, ie este
descrisă de L̃c

0 = 1/2 − R̃−1
1 .

Folosind metoda elaborată, s-a studiat un sistem simplu în care suprafat,a peste care se
retrage fluidul are distribuite aleator defecte punctiforme (puncte de pinning). În model
s-a pus în evident,ă existent,a unui prag de concentrat, ie a defectelor peste care dinamica
liniei este blocată, iar deasupra acestuia linia de contact se mis,că până la infinit. În jurul
concentrat, iei critice s-a arătat aparit, ia unor deformări mari cu corelat, ii la distant,e lungi
ceea ce poartă amprenta unei tranzit, ii de tip depinning neobis,nuite. Introducem două
parametri adimensionali, ambele de natură de lungime s, i asociate defectelor: L̃0 reprezintă
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distant,a medie între defecte, iar R̃1 este asociată tăriei defectelor s, i explorăm diagrama de
fază bidimensională (Fig. 18).

Cu introducerea cantităt, ilor adimensionale necesare arătăm că dinamica este rezultatul
competit, iei între două scale de lungime, ambele fiind caracteristice suprafet,ei neomogene
(Fig. 19). În această abordare, proprietăt, ile universale a liniei pot fi considerate ca s, i
rezultatul competit, iei dintre tăria s, i densitatea defectelor.
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8 Concluzii finale

În această teză s-a studiat două sisteme dezordonate din punctul de vedere depinning.
Fenomenologia complexă în aceste sisteme este consecint,a nonlinearităt, ilor care provin din
competit, ia dezordinii s, i a interact, iunilor elastice.

În prima parte s-a investigat proprietăt, ile generice plastice ale materialelor amorfe
printr-un model mesoscopic. S-a arătat că dinamica de praguri provine din multistabi-
litatea elementelor elastoplastice. Prin două cazuri extreme s-a arătat că forma dezordinii
nu are efecte considerabile asupra comportamentului universal.

Des, i tranzit, ia de cedare a materialelor amorfe este, din multe puncte de vedere, similară
cu tranzit, ia depinning, curgerea plastică nu este depinning. Diferent,a provine din existent,a
modurilor moi în interact, iunea elastică. În cazul kernelului asociat rearanjărilor locale,
s-a arătat că aceste moduri moi sunt benzi de forfecare. S-a arătat că modurile moi sunt
responsabili pentru cres,terea difuzivă a fluctuat, iilor s, i pentru localizarea activităt, ii plastice.

S-a arătat că dinamica pe termen lung rezultă din difuzia benzilor de forfecare slab
cuplate. Cuplajul provine din variant,a deformării plastice de-a lungul benzilor individuale
s, i contează pe termen lung. De exemplu, scalarea de mărime finită a coeficientului de difuzie
nu poate fi explicată printr-un model simplu de benzi independente. Cu toate acestea,
localizarea pe timp scurt urmăres,te benzi de alunecare precum s-a arătat din scalarea de
mărime finită a coeficientului de difuzie.

Fluctuat, iile divergente asociate benzilor de forfecare rezultă, în ele din urmă, în ruperea
materialului. Prin urmare, înt,elegerea procesului de formare acestor benzi este primul pas în
construirea materialelor cu proprietăt, i mecanice ameliorate. Pasul următor este controlarea
nucleării acestor benzi. S-a arătat că nuclearea este afectată de introducerea incluziunilor
dure în volumul amorf. S-a arătat că întărirea prezintă efecte de mărime finită s, i o lege
lineară de amestecare este o limită maximă a limitei de curgere. Efectul de mărime finită
s-a explicat printr-un model simplu analitic. Mai mult decât atât, s-a arătat că întărirea
este asociată percolat, iei între inzluziunile dure s, i, în consecint,ă, nu există întărire sub un
prag de concentrat, ie.

În cea de-a doua parte s-a introdus un alt sistem dezordonat tip depinning. S-a dezvoltat
o metodă nouă pentru descrierea s, i modelarea dinamicii a straturilor subt, iri pe suprafet,e
neomogene. În model, s-a considerat un strat plat ceea ce a permis descrierea completă a
stratului numai prin urmărirea liniei triple de contact. În această aproximat, ie s-a arătat
că interact, iunile de-a lungul liniei sunt de scurtă distant,ă, în consecint,ă, linia este una
moale. Asperizarea liniei este guvernată de competit, ia între aceste fort,e de scurtă distant,ă
s, i a dezordinii suprafet,ei. S-a arătat existent,a unei concentrat, ii prag a neomogenităt, ilor
suprafet,ei. Peste acest prag, linia se opres,te, iar sub acest prag ea se mis,că încontinuu.
În jurul concentrat, iei de prag linia prezintă proprietăt, i critice precum structură fractal
s, i corelat, ii spat, iale de distant,e lungi. Această tranzit, ie este una neobis,nuită. Des, i este
asemănătoare tranzit, iei depinning, în acest caz, tranzit, ia este asociată deformat, iilor mari s, i
ruperii a stratului. Aceste aspecte nu sunt considerate în modelele standarde de depinning.
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În consecint,ă, sperăm că metoda noastră poate deschide o nouă perspectivă în studiul
mis,cării intermitente ale interfet,elor.
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9 Contribut, ii personale

Contribut, ii personale în domeniul plasticităt, ii amorfe:

• am dezvoltat propriul meu cod pentru a simula plasticitatea materialelor amorfe.
Codul rulează s, i în paralel pentru a putea demara simulări cu sisteme extinse pe
clustere de calculatoare.

• am rulat simulările pe clusterele, am dezvoltat codurile pentru procesarea datelor s, i
am preparat graficele.

• am dezvoltat o metodă de elemente finite pentru discretizarea interact, iunii elastice
s, i a câmpului de deplasări s, i am arătat că prezent,a modurilor moi este sensitivă la
discretizare.

• am arătat existent,a a două feluri de difuzie s, i am explicat originea acestora. Am
arătat că proprietăt, ile universale nu sunt afectate de natura dezordinii.

• am dezvoltat codul pentru simularea compozitelor amorfe s, i am descoperit că întărirea
compozitelor este legată de percolat, ia benzilor de forfecare s, i am dezvoltat un model
analitic pentru explicarea legii de întărire.

Contribut, ii personale în domeniul des-umezirii:

• am dezvoltat codul pentru simularea dinamicii a liniei de contact

• am introdus s, i implementat o metodă de gestionare a punctelor reprezentative pentru
a impune o densitate constantă ale acestora, precum s, i pentru a permite ruperea
stratului.

• am dezvoltat interfat,a grafică pentru o depanare us,oară

• am introdus o metodă probabilistică pentru modelarea defectelor

• am rulat simulările s, i am găsit existent,a unei concentrat, ii prag a defectelor s, i proprietăt, i
critice în jurul acestei concentrat, ii.

• am explicat fenomenul prin descrierea adimensională a problemei s, i am redus pro-
blema la competit, ia a două scale de lungime

25



10 Publicat, ii s, i prezentări la conferint,e

Publicat, ii legate de teză

• B. Tyukodi, C. Lemarchand, J. Hansen, D. Vandembroucq, “Finite size effects in a
model for plasticity of amorphous composites”, Physical Review E, 93, 023004 (2016)

• B. Tyukodi, S. Patinet, D. Vandembroucq, S. Roux, “From depinning transition to
plastic yielding of amorphous media: a soft modes perspective” (2015, submitted)

• B. Tyukodi, Y. Bréchet, Z. Néda, “Kinetic roughening of a soft dewetting line under
quenched disorder - a numerical study”, Physical Review E 90, 052404 (2014)

Conferint,e

• B. Tyukodi, W. Zhu, D. Vandembroucq, C. Maloney, “Diffusion and localization in
elasto-plastic models of amorphous plasticity”, Materials Research Society fall meeting
(2015, Boston, talk)

• B. Tyukodi, Y. Bréchet, Z. Néda, “Kinetic roughening of a soft dewetting line - a
novel computer simulation method ”, Physics Conference TIM14 (2014, Timişoara,
co-author of plenary talk)

• B. Tyukodi, C. Lemarchand, D. Vandembroucq, “Plasticity of strongly heterogeneous
materials”, Condensed Matter in Paris (2012, Paris, poster)

Alte publicat, ii

• B. Bresson, C. Brun, X. Buet, Y. Chen, M. Ciccotti, J. Gateau, G. Jasion, M. Pe-
trovich, F. Poletti, D. J. Richardson, R. Sandoghchi, G. Tessier, B. Tyukodi, D.
Vandembroucq, “The long memory of glass surfaces” (2016, in preparation)

• Sz. Boda, Z. Néda, B. Tyukodi, A. Tunyagi, “The rhythm of coupled metronomes”,
The European Physical Journal B 86, 263 (2013)

• B. Tyukodi, I. A. Chioar, Z. Néda “A kinetic Monte Carlo study for stripe-like mag-
netic domains in ferrimagnetic thin films”, Central European Journal of Physics 11,
487 (2013)

• B. Tyukodi, Zs. Sárközi, Z. Néda, A. Tunyagi, E. Györke, “Boltzmann constant from
a snifter”, European Journal of Physics 33, 455 (2012)

• Z. Néda, B. Tyukodi, Á-E. Kacsó “Foundations of classical statistical mechanics”
(textbook, 2014, in Hungarian, ISBN 978-973-114-187-9)
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Cuvinte cheie

plasticitate, materiale amorfe, depinning, tranzit, ia de cedare, tranzit, ii de faze dinamice,
des-umezire, sisteme dezordonate, asperizarea interfet,elor.
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