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Rezumat

In lucrarea de fata investigam doua sisteme dezordonate din perspectiva fenomenului de
“depinning”. In ambele, dinamica este guvernati de competitia dintre interactiunile elastice
si o dezordine impusa in sistem. Lucrarea fiind realizata in urma unei colaborari dintre
Universitatea Babes-Bolyai (UBB) din Cluj si ESPCI Paris este conceputa in doud parti.
Prima parte este realizatd cu colaboriri din afara UBB. In aceastd parte folosim un
model simplificat mesoscopic pentru a studia proprietatile generice a plasticitatii amorfe.
Curgerea materialelor amorfe prezinta proprietati universale similare cu tranzitia depinning.
Ca atare, ea este adesea descrisi prin aproximari de cAmp mediu. Aici demonstram ca
modurile moi prezente in interactiunea elastica au un impact dramatic asupra localizarii si
rezulta in cresterea fluctuatiilor intr-un mod difuziv, ceea ce pana la urméa duce la cedarea
materialului. Aceasta fenomenologie aditionald este absenta in fenomenele de depinning, si
in ciuda consecintelor importante, nu este luatd in considerare in descrierile de tip camp
mediu. Se arata ca benzile de forfecare sunt moduri moi a interactiunilor elastice Eshelby
si pe langa localizare, ele afecteazd si proprietatile universale ale materialului. In acelasi
timp, testam doua cazuri extreme si aratam ca tipul dezordinii nu are impact considerabil
asupra proprietatilor universale ale acestor sisteme. Ca o aplicatie a celor discutate, se
arata ci intdrirea materialelor amorfe prin introducerea incluziunilor dure in volumul amorf
este legat de percolarea benzilor de forfecare intre aceste incluziuni. In cea de-a doua
parte, studiem morfologia unei linii de contact pe suprafete neomogene. Spre deosebire de
metodele standarde de tip depinning, aici dezvoltdm o metoda potrivitd pentru descrierea
regimului de deformari mari si ruperea stratului. Aratam existenta unei concentratii limite.
Peste aceasta concentratie linia se opreste, iar in jurul concentratiei prezinta proprietati
critice.



1 Motivarea structurii tezei

Din punctul de vedere a stiintei materialelor, exista o necesitate continua pentru tehnologii
noi care permit realizarea materialelor cu calitdti mecanice impuse. Intelegerea localizarii
si a proprietatilor universale intrinseci este deci primul pas in dezvoltarea materialelor cu
caracteristici mecanice imbunatatite.

Fundamentele teoretice ale proprietatilor mecanice ale solidelor cristaline sunt astazi
bine stabilite. Structura ordonata ale acestor materiale a permis dezvoltarea teoriei dislocatiilor
care a fost confirmatd de simuldri si metode experimentale [I3]. O parte semnificativa ale
materialelor insd nu prezintd o astfel de ordine structuralid. Exemplele includ materialele
amorfe precum sticla, dar si sisteme amorfe intr-o viziune mai larga, precum pastele, spume,
coloizi sau materiale granulare. Raspunsul mecanic ale materialelor amorfe, in special sticla,
este mai putin inteles, in principal din cauza lipsei unei dispozitive experimentale adecvate:
fragilitatea lor intrinsecd impiedica realizarea testelor mecanice standarde. O altd sursid
de dificultate experimentald este ca in unele dintre aceste materiale, de exemplu sticlele
structurale, plasticitatea se manifestd de obicei la o scala foarte mica [33].

Proprietéatile mecanice ale materialelor amorfe sunt mai complexe la scala microscopica
decat cele ale materialelor cristaline, din cauza lipsei de ordine la distante mari. Intr-adevar,
spre deosebire de solidele cristaline, dezordinea elimina notiunea de defecte izolate.

In cazul materialelor amorfe, dezordinea exclude dislocatiile ca si mecanismul plastic
elementar. Mai mult decat atit, putem afirma ci face extrem de dificila identificarea
statisticii din spatele acestor procese microscopice. Aceasté dificultate a intarziat elaborarea
unui astfel de mecanism elementar cu 40 de ani dupa ce ideea dislocatiilor a fost introdusa
[13]. Abia la sfarsitul anilor 70 A. S. Argon a propus conceptul de reorganizare locala
ale catorva particule ca si proces elementar al plasticitatii in materialele amorfe, numit in
englezd shear transformations|4], abreviat ST in continuare.

De-a lungul ultimelor dou& decenii a devenit din ce in ce mai clar cd multe sisteme
amorfe Impartdsesc proprietati similare la scale diferite: sticle metalice [3], plute de bule
[5] si coloizi [34], 2]. Ele prezinta o curgere peste o solicitare limita. Spre deosebire de fluide
insd, curgerea nu este una netedd, ci este stipéanita de caderi bruste de solicitare (caderi
de tip avalansd) si au caracteristici de scalare (Fig. . Reologia complexa este rezultatul
efectelor colective ale rearanjarilor locale care au fost observate in toate aceste materiale.
Identificarea proceselor elementare la scald mica a beneficiat enorm de mult de observari
experimentale la scale mai mari [34] 2], 26] 27, [5].

Aceasta fenomenologie universala precum si proprietétile de scalare in jurul cedarii au
condus in mod natural la presupunerea ca cedarea sistemelor amorfe este o tranzitie de faza
dinamica [8], 28].

Ca atare, cedarea sistemelor amorfe prezinta asemanari cu alte tranzitii dinamice, de
exemplu, fenomene de cutremur [6] si de tip depinning [25]. In fiecare dintre aceste sisteme,
elementele individuale au o dinamica de tip “stick-slip” si sub o forta critica dinamica siste-
mului se opreste, iar peste aceasta forta critica dinamica sistemului continua. O tranzitie de
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Figura 1: Curgerea tipica a solidelor. La deformatii mici materialul se deformeaza reversi-
bil, la solicitari mai mari insa acesta curge si eventual se rupe. Curgerea este caracterizata
prin caderi abrupte a solicitarii ceea ce rezulta intr-o curba de solicitare dintata.

faza dinamica apare deci la forta critica insotita de relatii de scalare si evenimente care se
repetd in cascade. In capitolul introductiv (Capitolul 1) discutdm natura critica a tranzitiei
de curgere precum si aseméanarile cu fenomenele de tip depinning [25], unde tranzitia de
fazd dinamici este bine studiata.

Tranzitiile dinamice de faza prezinta deci un comportament universal, o fenomenologie
care este independentd de detaliile specifice ale sistemului. Sisteme la scale foarte diferite
(de la valuri de densitate de sarcina pana la cutremure) pot manifesta comportamente foarte
asemanatoare [7,[0]. Aceastd universalitate ne permite construirea unor modele simple, care
reproduc proprietatile universale, pur si simplu pentru ca acestea sunt insensibile la detaliile
sistemului.

Se pune intrebarea fireasca: dacd tranzitia de curgere este intr-adevar o tranzitie de
faza dinamica, pot oare modelele simple sa reflecta universalitatea? Conteaza oare detaliile
acestor modele? Multe astfel de modele au fost dezvoltate [5l, 17, 211 [36] 16] pe baza imaginii
de ST (shear transformation), considerand o interactiune de tip cAmp mediu intre ST-uri.
Avand menirea de a descrie proprietati universale, aceste modele au presupus ca forma
interactiunii este un detaliu irelevant. Mesomodelele recent introduse folosesc interactiuni
realistice, insa, au inceput sa elucideze ca forma interactiunii afecteaza comportamentul
critic [38, 39, 28, 29] [8, [32]. Aceste modele sunt modele simplificate ale materialelor amorfe
si majoritatea lor sunt modele scalare. In ciuda simplicitatii lor ele sunt capabile de a
reproduce proprietatile generice ale plasticitatii amorfe. In capitolul 2 prezentim ideea de
baza din spatele acestor modele.

Interactiunile elastice asociate rearanjarilor de particule sunt anizotrope. Aceastd ani-
zotropie favoreaza acumularea activitatii plastice de-a lungul anumitor directii, rezultand



in benzi de forfecare si nucleare de fisuri. Benzile persistente deterioreaza materialul si
sunt principalul obstacol in ameliorarea limitei de curgere ale materialelor amorfe [33]. In
consecinta, aceste efecte de localizare nu pot fi pur si simplu neglijate prin abordari de
camp mediu. In capitolul 3 abordam aceastd problematici. Aratam ca interactiunea elas-
tica speciald are o influentd dramatica asupra localizarii si asupra fluctuatiilor. Aratam
totodata ca interactiunea permite moduri de deformare fara cost energetic. Aceste moduri
se pot dezvolta astfel nelimitat, si difuzia lor stapaneste dinamica sistemelor amorfe. In
capitolul 4 exploram modul in care prezenta modurilor moi influenteaza proprietatile uni-
versale precum distributia avalanselor si efecte de talie, comparand exponentele de scalare
rezultante din simulari de tip dinamica moleculara. Localizarea si difuzia deformarii sunt
fenomene complet absente din modelele standarde de tip depinning.

In sistemele amorfe, localizarea activitatii plastice de-a lungul benzilor de forfecare este
cauza primordiald a fragilitatii si a cedarii materialului [20], ceea ce este o limitare serioasa in
utilizarea acestora ca si materiale structurale [30, [15], BI]. Nucleatia si propagarea benzilor
de forfecare insa pot fi controlate prin introducerea unor incluziuni de o componenta diferita
in materialul amorf [Il 22} 20]. Desi cateva tehnici de omogenizare sunt disponibile pentru
a calcula proprietatile mecanice efective ale acestor materiale compozite [14], 41, [40], aceste
metode se concentreaza asupra proprietatilor medii. Din cauza tranzitiei de faze dinamice
importanta fluctuatiilor devine insa cruciala. Aceste fluctuatii conduc la efecte de marime
finita, iar aceste efecte nu pot fi capturate prin metodele standard de omogenizare. Pe de
alta parte, modelele mesoscopice [38, B39, 28], 29] au fost concepute pentru a tine cont de
fluctuatii, astfel ele sunt candidati buni in investigarea acestor efecte de talie. In capitolul
5 folosim un model mesoscopic pentru a investiga scalarea de marime finita in compozitele
amorfe si aratam ca intarirea acestor materiale este legata de percolatia benzilor de forfecare
intre incluziuni. Incluziunile dure pot opri propagarea benzilor de forfecare, intdrind astfel
materialul.

In cea de-a doua parte a lucrarii, realizat in cadrul cercetarilor efectuate la UBB, prezen-
tam un alt sistem dezordonat. In capitolul 6 investigim dinamica si asperizarea interfetei
triple al unui fluid in urma procesului de “dewetting” (des-umezire) pe suprafete neomogene.
Fenomenologia procesului de asperizare este adesea legata de fenomenul de depinning deo-
arece aceasta rezulta din competitia fortelor elastice si dezordinea suprafetei. Aceste forte
elastice provin din tensiunea superficiala si sunt, de obicei, tratate intr-o aproximatie per-
turbativa [18, 12], 24] 23] 10} 19], in limita deformatiilor mici. Desi acest cadru a avut succes
in reproducerea unor caracteristici a liniei de contact (de exemplu exponentul de asperizare)
[11], nu are ca scop descrierea fenomenologiei asociata la deformari mari.

Spre deosebire de abordarea standard a procesului de dewetting prin modele de tip
depinning [18], unde doar forte elastice de lungd distantd sunt considerate, aici consideram
o linie moale care permite deformatii extrem de mari, chiar si ruperea stratului. Am
dezvoltat o metoda noua pentru a explora morfologia si dinamica a liniei de contact in cazul
deformatiilor mari. Desi modelul nu este un model standard de tip depinning, ardtam ca
sistemul prezinta proprietati critice in jurul unei concentratii de prag a defectelor.



Rezultatele acestei teze au condus la urmatoarele publicatii in reviste internationale:
[43, 42, [44]. In ceea ce urmeazi, vom rezuma continutul fiecirui capitol si concluziile
noastre in ceea ce priveste rezultatele obtinute.



2 Capitolul 1: Introducere

Acest capitol introductiv are ca scop prezentarea fenomenului de deformatie plastica in
materialele amorfe prin sintetizarea rezultatelor stiintifice anterioare. Este descrisa feno-
menologia relevantd, folosita in lucrare cu privire la plasticitatea materialelor amorfe, in
special, sticle. Introducem ideile principale in spatele modelarii multiscale pornind de la
metode de dinamici moleculars, prin modele mesoscopice pani la modele constitutive. In
sfarsit, stabilim conexiunea intre fenomenologia tranzitiei de tip depinning si a tranzitiei de
fluaj.
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Figura 2: Procesul elementar al plasticitatii in materialele amorfe: rearanjari locale ale
catorva particule numite transforméri de forfecare (shear transformations). Figura din [35]

Ardtam ca plasticitatea in materialele amorfe are loc sub forma rearanjarilor locale ale
catorva particule (Fig. [2|). Dinamica la scald macroscopica este rezultatul efectului colectiv
ale rearanjarilor. Fenomenologia folosita este deci rezultatul competitiei intre elasticitate
si dezordine. In acest context, curgerea materialelor amorfe este asemanitoare cu tranzitia
de depinning. Totusi, tranzitia de curgere prezinta caracteristici aditionale care lipsesc din
tranzitia depinning. Un astfel de exemplu este localizarea deformatiei care este responsabila
pentru cedarea materialului (Fig. [3]).

Figura 3: Localizarea deformatiei intr-o sticla metalica Zrgs.13Cuy5.75Niq0.12Al19 de-a lungul
benzilor de forfecare. (b) este marimea regiunii marcate in (a). Benzile au o structura de
fractal. Figura din [37].

Metodele constitutive sunt concentrate pe proprietati efective, fara a tine cont de locali-



zare. Pe de altd parte, metodele de dinamica moleculara nu permit reglajul fin intre natura
dezordinii si interactiunile elastice. Familia mesomodelelor a fost insa dezvoltata pentru a
permite reglajul interactiunii si a dezordinii. Aceste modele permit fluctuatii si localizare,
astfel ele sunt potrivite pentru modelarea comportamentului benzilor de forfecare si fra-
gilitatea asociata. Conceptele principale in toate modelele mesoscopice sunt interactiunea
elasticd intre blocurile elastoplastice si dezordinea care rezulta din structura amorfa (Fig

).

>

i+
e % :

Elastic Plastic event Stress
deformation redistribution

Figura 4: Descrierea semi-continua al plasticitatii prin intermediul mesomodelelor: mate-
rialul este impartit in blocuri elastoplastice care reprezinta o parte din material si includ
cateva rearanjari. Consecintele elastice ale rearanjarilor locale sunt redistribuirea solicitarii
in materialul intreg. Se realizeaza astfel o interactiune elastica intre blocurile elastoplastice.
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Dezordinea este adesea introdusa prin intermediul unor solicitari locale de prag: daca
solicitarea pe blocul elastoplastic respectiv este mai mare decéat solicitarea de prag, blocul
cedeaza. In consecintd, deformatia plastica are o dinamica de tip stick-slip. De fapt, pro-
blema plasticitatii amorfe este analog cu miscarea interfetelor intr-un potential dezordonat
(depinning). Fig. |5|reprezinta aceasta analogie: pozitia interfetei in vocabularul depinning
corespunde deformarii plastice locale. In acest context, asperizarea unei interfete depinning
corespunde acumuléirii a deformarii plastice.



Figura 5: Schema unui material bidimensional sub o solicitare bi-axiald. (a) Grila este
deformata conform deplasarilor locale. Deformatia asociata are o componentd elastica
reversibild si una plastica irreversibild. Culoarea reprezinta deformatia plastica. (b) Acelasi
camp de deformatie in sistemul referential original. (c) Campul de deformatie plastica este
reprezentat ca o interfata bidimensionala care avanseaza in spatiul tridimensional.



3 Capitolul 2: Modele mesoscopice

In capitolul 1 s-a argumentat faptul ci tranzitia de curgere in materialele amorfe este o
tranzitie dinamica de faza asemanatoare tranzitiei de depinning. Cu toate acestea, locali-
zarea este o caracteristicd cheie, si este absentd in procese de depinning. In urmitoarele
capitole 2-5 s-a investigat localizarea deformarii plastice in materialele amorfe si efectele
acestei localizari asupra universalitatilor caracteristice in aceste sisteme. Deoarece suntem
interesati in proprietati generice care sunt independente de detaliile sistemului, utilizam
modele mesoscopice care reflectd un astfel de comportament universal. Cu toate aces-
tea vom demonstra cd unele detalii (in special forma interactiunii elastice) au o influenta
considerabilad asupra proprietatilor generice. Prin urmare, in capitolul 2, examinam princi-
palele ingrediente ale mesomodelelor concentrandu-ne la modul in care acestea influenteaza
proprietatile universale.

Figura 6: Incluziuni elipsoidale Eshelby in interactiune. In figura, directiile principale
a tensorului de deformare plastica sunt considerate a fi aceleasi pentru fiecare incluziune.
Culorile indicd solicitarea de forfecare. In acest aranjament, avem o simetrie quadrupo-
lara: solicitarea indusd este pozitivd de-a lungul directiilor 0 si /2 si negativa de-a lungul
directiilor £7/4. Solicitarea este omogena in interiorul incluziunilor.

La originea tuturor modelelor mesoscopice se gaseste interactiunea elastica intre blo-
curile elastoplastice si dezordinea care rezulta din structura amorfa. Interactiunea elastica
este de obicei reprezentata ca si incluziuni de materiale de tip Eshelby, ilustrata in Fig. [6]
Acestea sunt incluziuni de materiale care se pot deforma intr-un mod ireversibil. Precum
el sunt presate de catre materialul inconjurator, rezultatul deformatiei plastice este o soli-
citara neomogena si anizotropa in ansamblul materialului. Incluziunile Eshelby ne permit
o descriere semi-continua a mediului amorf prin substitutia rearanjarilor de catre incluziuni
continue. Astfel, problema rearanjarilor se reduce la problema semi-continué a incluziunilor
Eshelby care interactioneaza. In capitolul 3 este studiat efectul interactiunii elastice asupra



universalitatilor din sistem si asupra fluctuatiilor.
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4 Capitolul 3: Construirea interactiunii elastice: kernelul Eshelby

In Capitolul 3 este prezentat studiul interactiunii elastice. Se aratad ca prin folosirea unui
kernel elastic anume rezultd un efect dramatic asupra universalititilor din sistem. In
consecinta, tranzitia de curgere nu se clasificd in clasa de universalitate de tip cAmp me-
diu. Cauza acestei diferente consta in proprietatile intrinseci ale acestui kernel elastic care
permite localizarea. Aceste proprietati (localizarea si modurile de deformare moi) sunt
deosebit de sensibile la constructia kernelului. In acest capitol, mai intii se prezinta stra-
tegiile folosite pentru construirea kernelului si apoi este testata influenta diferitelor kerneli
asupra fluctuatiilor. Fluctuatiile sunt de multe ori neglijate in studiile ingineresti si doar
proprietatile efective sunt luate in considerare. Tranzitia de curgere arata insa caracteristici
critice care includ fluctuatii corelate la scala larga. Importanta acestor fluctuatii nu poate
fi deci neglijata deoarece contribuie la cedarea materialului.

In prima parte a capitolului, se prezinta diferite posibilitati de discretizare a interactiunii
Eshelby si se dezvolta o metoda noua de elemente finite care ne dau acces la toate campurile
elastice: deformatii, forte, solicitari si deplasari. Deoarece aceste metode de discretizare sunt
definite pe o retea, dupa denumirea engleza campurile de solicitare sunt numite “kerneli”

(Fig. [7).

Bo>0 Bo>o0
0 0
I0<O I0<0

s/

(b) “m3”
(a) cém277

Figura 7: Kerneli provenind din calcule de elemente finite pentru doua directii a solicitarii.
“m2” corespunde geometriei in care solicitarea este positivd de-a lungul directiilor £7/4, iar
“m3” corespunde geometriei in care solicitarea este pozitiva de-a lungul directiilor 0 si 7/2.
Ambele kerneli descriu o forfecare in plan. Culorile indica solicitarile pe blocul respectiv,
iar sagetile indica directia solicitarii externe.

In cea de-a doua parte a capitolului se arata ca forma neobisnuita a kernelului Eshelby
asociat rearanjarilor atomice in modelele mesoscopice conduce la localizarea activitatii plas-
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Figura 8: Varianta deformatiei si a solicitarii pentru interactiunea de camp mediu si pentru
interactiunea quadrupolara de tip Eshelby. Linia punctata indica difuzie. Fluctuatiile de
solicitare plafoneaza pentru ambele interactiuni, precum si fluctuatiile de deformatii pentru
interactiunea de camp mediu. In acelasi timp, fluctuatiile interactiunii Eshelby tind spre
un regim difuziv.
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Figura 9: Campul de deformatie plastica pentru kerneli cu diferite contributii de camp
mediu. Stanga: kernelul Eshelby pur (contributie cAmp mediu zero). Dreapta: o pondere
mica a kernelului de caAmp mediu.

tice si o crestere difuzivd a fluctuatiilor (Fig. [§). Pe timp scurt, dinamica este dominata
de evenimente plastice localizate, pe timp lung insa se dezvolta benzile de forfecare. Loca-
lizarea de-a lungul benzilor de forfecare se poate realiza deoarece aceste benzi se pot forma
fara nici un cost energetic. Astfel, deformatia poate fi blocata pentru perioade lungi in
aceste benzi. Acest efect conduce la cresterea continud a fluctuatiilor. Dinamica este astfel
dominatd de cuplajul slab dintre benzile individuale. In noul cadru oferit de competitia
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dintre dezordine si o serie de benzi slab cuplate, plasticitatea amorfa poate fi privita cu un
pas mai departe de incluziunile de tip Eshelby.

O astfel de localizare nu este posibila in problemele clasice de depinning cu interactiuni
de cAmp mediu sau izotrope. Pentru a vizualiza acest lucru, am considerat kerneli care sunt
medii ponderate intre un kernel Eshelby si un kernel camp mediu. In Fig. |§| de exemplu
se vede clar ca localizarea este suprimata de prezenta celui mai slabe contributii de camp
mediu. Cea mai slaba contributie de cAmp mediu deci rezulta in suprimarea localizarii si in
saturatia fluctuatiilor. Aceasta diferenta este atribuita prezentei a modurilor moi in kernelul
Eshelby. Prezenta acestor moduri poate fi pusa in evidenta examinand spectrul de valori
proprii al kernelului elastic (Fig. . Aici se vede ca introducerea unei contributii infime
de camp mediu rezulta in deschiderea unui decalaj in jurul valorii proprii zero. Dinamica
fiind guvernata de cele mai slabi valori proprii, aceasta diferenta are consecinte cruciale
asupra localizarii. Pentru kernelul Eshelby, modurile de deformare asociate sub-spatiului
valorii proprii zero sunt benzi de forfecare.
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Figura 10: Spectrul de valori proprii pentru kernelul Eshelby si diferite contributii de camp
mediu. O pondere diferit de zero deschide un decalaj in jurul valorilor proprii zero.

Desi benzile de forfecare sunt moduri de deformare moi a kernelului Eshelby, aratam
ca prezenta lor poate fi suprimata in mod eronat de modul de discretizare. Modurile
de deformare moi permit localizarea deformarii si cresterea continua a fluctuatiilor, ceea
ce pana la urma duce la nucleatia fisurilor si cedarea materialului. Controlarea formarii
benzilor de forfecare este deci primul pas catre suprimarea nucleatiei de fisuri si intarirea
materialelor amorfe fragile.
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5 Capitolul 4: Proprietati de scalare si efecte de marime finita

Capitolele precedente demonstreaza cid descrierea mesoscopicd a materialelor amorfe re-
zultd din competitia dezordinii si a elasticititii. In capitolul anterior ne-am ocupat cu
interactiunea elastica, am pus in evidenta importanta modurilor moi si am ajuns la con-
cluzia ca acestea au un efect dramatic asupra localizarii si a fluctuatiilor. Prezenta lor
poate afecta chiar si clasa de universalitate in vocabularul fenomenelor de tip depinning. In
capitolul 4 exploram influenta dezordinii asupra proprietatilor de scalare. Ne concentram
asupra distributiei marimii avalanselor si comparam rezultatele noastre cu cele anterioare
obtinute din dinamica moleculard atermala si cuasistatica. Se studiaza atent si efectele de
marime finita.

Scopul mesomodelelor considerate este de a oferi o comparatie cantitativd cu metodele
de tip dinamicd moleculard. Masura in care detaliile acestor modele sunt importante este
incd neclara si primul pas catre elucidarea acestei intrebari este de a testa modul in care
aceste detalii afecteaza comportamentul universal. Daca proprietatile universale observate
in dinamica molecularad nu sunt reflectate de mesomodele, o comparatie cantitativa este
imposibila.

Pentru a studia influenta dezordinii asupra fluctuatiilor si asupra proprietatilor de sca-
lare consideram doua posibilitati extreme pentru dezordinea din sistem: bariere potentiale
cu inaltimi fixe sau latimi fixe. Comparam exponentii critici cu cele obtinute de simulari
de dinamica moleculara.
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Figura 11: Céampul incremental de solicitare pentru intervale de timp succesive, pentru
una dintre protocoalele utilizate. Activitatea plasticd tinde si se acumuleze de-a lungul
benzilor de alunecare.

Aratam ca in materialele amorfe ipoteza conform careia avalansele au o forma spatiala
de benzi de alunecare (Fig. este in concordanta cu efectele de marime finita observate.
Comportamentul difuziv pe timp scurt este guvernat de impingeri rare de cdtre benzile
individuale, ceea ce este confirmata de scalarea obtinuta. Pe o scard de timp lunga, difuzia
este efectul colectiv a benzilor cuplate (Fig. . Comportamentul pe termen lung este
extrem de sensitiv la prezenta modurilor moi in kernelul de interactiune. Cu toate acestea,
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exponentii de scalare sunt aproape insenzitivi la protocolul utilizat. Desi o distributie si o
corelatie realistica a dezordinii va trebui obtinuta din simulari de dinamica moleculara, nu
ne asteptam ca acestea sa afecteze considerabil comportamentul universal in aceste sisteme.
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Figura 12: Coeficientii de difuzie rescalate cu N6 unde N este marimea linears a sistemu-
lui. Coeficientul de difuzie prezinti scalare de méarime finitd. Pe termen scurt, el scaleazi
ca N9 iar pe termen lung, ca N6, Difuzia pe termen scurt poate fi explicata printr-un
model de benzi random necorelate. Pe termen lung insi scalarea este rezultatul colectiv a

benzilor de forfecare si prezinta o scalare non-triviala. Cele doud curbe master corespund
celor doua tipuri de dezordine.
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6 Capitolul 5: Aplicatii la materiale compozite amorfe

In capitolele 2-4 s-a aratat ca interactiunea elastica asociatd rearanjarilor in materialele
amorfe prezinta moduri moi de deformare care rezulta in localizare si in fluctuatii anormale
a deformatiei. Aceasta localizare este cauza fragilitatii materialelor amorfe, cum are fi si
sticlele.

: 500;£m
IS A

porosity=2% (glassy) porosily=4'1_2% (g‘la;sy) porosity=70.0% (glassy)

Figura 13: Aliaj de sticla poroasa. Porii impiedica nuclearea si propagarea benzilor de
forfecare, astfel intarind materialul. Figura din [22].

Experimente recente au pus in evidenta ca formarea benzilor de forfecare poate fi con-
trolata prin introducerea unor incluziuni de componenta diferitd in blocul amorf (Fig. [13)).
Rolul acestor incluziuni este de a bloca formarea benzilor de forfecare. Aceste materiale
comporzite devin intirite. In modelul propus de noi, incluziunile dure sunt modelate ca
orice alt nod din sistem, dar avand o limitd de curgere mai mare. Cu aceastd modificare
simpla s-a investigat cresterea solicitarii la limita de curgere. Am observat ca cea mai mare
parte a deformatiei se acumuleaza de-a lungul celei mai slabe benzi de forfecare, banda
definitd prin cel mai mic numar de incluziuni dure. Pornind de la aproximatia ca toate
activitatea plastica se desfasoara de-a lungul acestei benzi, am dezvoltat un simplu model
analitic. Cu acest model, am reusit sa explicam efectele de marime finita observate. Fig.
[I4] prezinta datele de simuldri impreund cu estimdrile teoretice a limitei solicitdrii la curgere
si a fluctuatiilor acestuia. In limita unui sistem de marime infinita, solicitarea la curgere
este descrisa de o crestere lineara in functie de concentratia incluziunilor dure. Pe fig.
am reprezentat si un sistem unidimensional, adica o linie de depinning cu o concentratie
de incluziuni dure. Aceasta nu prezinta efecte de marime finita si solicitarea in functie de
concentratia incluziunilor dure este descrisa de legea de amestecare lineara independent de
méirimea sistemului.
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Figura 14: Stanga: Estimari analitice exacte a a limitei de curgere in functie de
concentratie. Linia continua reprezinta calculul bazat pe modelul celei mai slabe benzi,
iar punctele reprezinta rezultate din simulari. Se observd o crestere a solicitarii limite cu
mirimea sistemului. Limita superioard este dati de o lege de amestecare lineard. Intr-un
sistem ipotetic unidimensional, astfel de efecte de méarime finitd nu s-au observat. Dreapta:
Estimari analitice pentru fluctuatiile limitei de curgere.
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Figura 15: Stanga: Colapsul curbelor de amestecare dupa rescalare cu concentratia critica
®.. op reprezinta diferenta solicitarii la curgere intre rezultatele din simulari si legea
de amestecare lineara. Din figura reiese existenta unei concentratii critice sub care nu
are loc nicio intarire. Dreapta: Diferenta solicitarii la legea de amestecare scaleaza ca
(log(N)/N)'/? si prefactorul depinde de concentratie.

In cadrul acestui capitol se demonstreazi ci plasticitatea in materiale amorfe prezinta
doud tipuri de efecte de marime finitd: unul asociat matricei amorfe prezentat in [39] si
al doilea asociat incluziunilor dure. Primul rezultd intr-o dependenta 1/N a solicitarii la
curgere (unde N este marimea sistemului), iar celdlalt prevede o concentratie prag sub
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care nu are loc intdrire in sistem (fig. stanga). Acest prag corespunde percolatiei
benzilor de forfecare intre incluziunile dure. Peste concentratia de prag, diferenta solicitarii
la legea lineara se scaleaza ca (log(N)/N)'/? (fig. dreapta) si limita de curgere creste
cu cresterea sistemului. Legea lineard este deci o limita maxima a solicitarii. S-a aratat
ca cresterea limitei de curgere rezulta prin spargerea celei mai slabe benzi si ca deformatia
este acumulati pe aceastd banda. In final, s-a dezvoltat un model simplu bazat pe ipoteza
benzii celei mai slabe care s-a dovedit a fi functional in descrierea limitei de curgere, in
intelegerea dependentei acesteia de marimea sistemului si a fluctuatiilor limitei de curgere.
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7 Capitolul 6: Dinamica si topologia liniei triple a unui fluid
pe o suprafata dezordonata

S-a argumentat ca tranzitia de curgere are multe caracteristici comune cu tranzitia de
depinning a liniilor elastice. Ambele fenomene sunt rezultatul competitiei dintre dezordine
si interactiunile elastice. In acest sens, multe sisteme pot fi modelate in cadrul formalismului
de depinning. De exemplu, asperizarea liniei triple a unei pelicule de fluid in retragare pe
suprafata unui solid este guvernata de competitia dintre fortele de tensiune superficiala si
interactiuni de tip pinning cu neomogenitatile suprafetei. Acest proces de asperizare a fost
studiat in multe detalii in cadrul modelelor de tip depinning [I8] 12} 24 23] 10, 19]. Cadrul
oferit de aceste modele este limitat insa la interactiuni lineare, deci deformatii mici. Mai
mult decat atat, metodele standard in fenomenologia de tip depinning nu permit ruperea
eventuald a stratului in limita deformatiilor mari. Dupa cum se vede in Fig. stratul
adesea se deforma peste limita si stratul se rupe usor.

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

Figura 16: Asperizarea progresivid a unei linii de des-umezire pe o matrice de defecte.
Experimente si imagini efectuate de E. S. Bogya si A. Kukovecz. In acest experiment, o
matrice de defecte s-a depozitat pe o suprafata plana. Suprafata plana apoi a fost ridicata
din api sub diferite unghi la vitezi constantd. In timpul ridicarii, un strat subtire ramane in
urma care se contractd, insa este prins in capcani de defecte, ceea ce rezulti in asperizarea
liniei. Imaginile au fost facute cu o camera termicd pentru un contrast ameliorat.

In capitolul 6, se abordeaza chiar neajunsurile metodelor clasice de studiu. S-a dezvoltat
un model asemanator celor de tip depinning cu scopul de a investiga deformatiile mari si
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Figura 17: Morfologia liniei de contact in simuldrile noastre. Metoda oferitd de noi permit
deformatii mari, ruperea stratului precum si miscari in sens opus a retragerii peliculei.

ruperea stratului de lichid (Fig. . Metoda este o metoda de tip off-lattice, aseméanitoare
cu metodele de dinamica moleculara pentru a investiga dinamica unui strat subtire si vascos
de lichid pe suprafete neomogene. In aceastd metoda, linia de contact este discretizatd prin
intermediul unor puncte reprezentative. Pornind de la energia sistemului in modelul discre-
tizat, calculam fortele de interactiune intre aceste puncte reprezentative. In aproximarea de
strat plat bidimensional s-a gasit ca interactiunea este una locala. Linia de contact astfel
este una moale, care, desi prefera o configuratie locald neteda, se poate deforma la scale
mari la un cost energetic minor.
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Figura 18: Stanga: diagrama de faza a liniei de contact in spatiul de parametri (ﬁl, Eo).
Simbolurile indici valori la care s-au efectuat simuléri. Patratele albastre indica faza oprita
(pinned), iar cercurile verzi faza in miscare (depinned). Dreapta: linia de separare a celor
doua faze are forma Eg =1/2— fil_l. Linia discontinua are o panta —1.
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Figura 19: Asperizarea liniei de contact pentru cele doui parametri adimensionale a sis-
temului. Eo reprezinta distanta medie intre defecte, iar El este asociata tariei defectelor.
Diferitele culori reprezinta momente succesive in timp. Se observa o combinatie a para-
metrilor la care corelatii spatiale de lunga distanta se dezvoltd. Aceastd combinatie este
descrisa de L§ = 1/2 — éfl

Folosind metoda elaborata, s-a studiat un sistem simplu in care suprafata peste care se
retrage fluidul are distribuite aleator defecte punctiforme (puncte de pinning). In model
s-a pus in evidentd existenta unui prag de concentratie a defectelor peste care dinamica
liniei este blocata, iar deasupra acestuia linia de contact se misca pana la infinit. In jurul
concentratiei critice s-a aratat aparitia unor deformari mari cu corelatii la distante lungi
ceea ce poartd amprenta unei tranzitii de tip depinning neobisnuite. Introducem doua
parametri adimensionali, ambele de naturd de lungime si asociate defectelor: EO reprezinta
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distanta medie intre defecte, iar Ry este asociatd tariei defectelor si exploram diagrama de
faza bidimensionald (Fig. [L8)).

Cu introducerea cantitatilor adimensionale necesare aratam ca dinamica este rezultatul
competitiei intre doua scale de lungime, ambele fiind caracteristice suprafetei neomogene
(Fig. . In aceastd abordare, proprietatile universale a liniei pot fi considerate ca si
rezultatul competitiei dintre taria si densitatea defectelor.
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8 Concluzii finale

In aceastd tezd s-a studiat doudt sisteme dezordonate din punctul de vedere depinning.
Fenomenologia complexa in aceste sisteme este consecinta nonlinearitatilor care provin din
competitia dezordinii si a interactiunilor elastice.

In prima parte s-a investigat proprietatile generice plastice ale materialelor amorfe
printr-un model mesoscopic. S-a ardtat cd dinamica de praguri provine din multistabi-
litatea elementelor elastoplastice. Prin doué cazuri extreme s-a ardtat ca forma dezordinii
nu are efecte considerabile asupra comportamentului universal.

Desi tranzitia de cedare a materialelor amorfe este, din multe puncte de vedere, similara
cu tranzitia depinning, curgerea plastica nu este depinning. Diferenta provine din existenta
modurilor moi in interactiunea elastica. In cazul kernelului asociat rearanjirilor locale,
s-a ardtat cd aceste moduri moi sunt benzi de forfecare. S-a ardtat ca modurile moi sunt
responsabili pentru cresterea difuziva a fluctuatiilor si pentru localizarea activitatii plastice.

S-a aratat cd dinamica pe termen lung rezultd din difuzia benzilor de forfecare slab
cuplate. Cuplajul provine din varianta deformarii plastice de-a lungul benzilor individuale
si conteaza pe termen lung. De exemplu, scalarea de marime finita a coeficientului de difuzie
nu poate fi explicatd printr-un model simplu de benzi independente. Cu toate acestea,
localizarea pe timp scurt urmareste benzi de alunecare precum s-a aratat din scalarea de
marime finitd a coeficientului de difuzie.

Fluctuatiile divergente asociate benzilor de forfecare rezulta, in ele din urma, in ruperea
materialului. Prin urmare, intelegerea procesului de formare acestor benzi este primul pas in
construirea materialelor cu proprietati mecanice ameliorate. Pasul urmaétor este controlarea
nuclearii acestor benzi. S-a aratat ca nuclearea este afectatd de introducerea incluziunilor
dure in volumul amorf. S-a ardtat ca intarirea prezinta efecte de marime finita si o lege
lineard de amestecare este o limitd maxima a limitei de curgere. Efectul de méarime finita
s-a explicat printr-un model simplu analitic. Mai mult decat atat, s-a aratat ca intarirea
este asociata percolatiei intre inzluziunile dure si, in consecinta, nu exista intarire sub un
prag de concentratie.

In cea de-a doua parte s-a introdus un alt sistem dezordonat tip depinning. S-a dezvoltat
o metoda noua pentru descrierea si modelarea dinamicii a straturilor subtiri pe suprafete
neomogene. In model, s-a considerat un strat plat ceea ce a permis descrierea completd a
stratului numai prin urmérirea liniei triple de contact. In aceasta aproximatie s-a aratat
ca interactiunile de-a lungul liniei sunt de scurta distantd, in consecintd, linia este una
moale. Asperizarea liniei este guvernata de competitia intre aceste forte de scurta distanta
si a dezordinii suprafetei. S-a ardtat existenta unei concentratii prag a neomogenitatilor
suprafetei. Peste acest prag, linia se opreste, iar sub acest prag ea se misca incontinuu.
In jurul concentratiei de prag linia prezintd proprietati critice precum structura fractal
si corelatii spatiale de distante lungi. Aceasta tranzitie este una neobisnuita. Desi este
asemanatoare tranzitiei depinning, in acest caz, tranzitia este asociata deformatiilor mari si
ruperii a stratului. Aceste aspecte nu sunt considerate in modelele standarde de depinning.
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In consecinta, speram ca metoda noastra poate deschide o noua perspectiva in studiul
miscarii intermitente ale interfetelor.
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9 Contributii personale

Contributii personale in domeniul plasticitatii amorfe:

am dezvoltat propriul meu cod pentru a simula plasticitatea materialelor amorfe.
Codul ruleaza si in paralel pentru a putea demara simulari cu sisteme extinse pe
clustere de calculatoare.

am rulat simularile pe clusterele, am dezvoltat codurile pentru procesarea datelor si
am preparat graficele.

am dezvoltat o metoda de elemente finite pentru discretizarea interactiunii elastice
si a campului de deplasari si am aratat ca prezenta modurilor moi este sensitiva la
discretizare.

am aratat existenta a doua feluri de difuzie si am explicat originea acestora. Am
aratat ca proprietatile universale nu sunt afectate de natura dezordinii.

am dezvoltat codul pentru simularea compozitelor amorfe si am descoperit ca intarirea
compozitelor este legata de percolatia benzilor de forfecare si am dezvoltat un model
analitic pentru explicarea legii de intarire.

Contributii personale in domeniul des-umezirii:

am dezvoltat codul pentru simularea dinamicii a liniei de contact

am introdus si implementat o metoda de gestionare a punctelor reprezentative pentru
a impune o densitate constantd ale acestora, precum si pentru a permite ruperea
stratului.

am dezvoltat interfata grafica pentru o depanare usoara
am introdus o metoda probabilisticd pentru modelarea defectelor

am rulat simularile si am gasit existenta unei concentratii prag a defectelor si proprietati
critice in jurul acestei concentratii.

am explicat fenomenul prin descrierea adimensionala a problemei si am redus pro-
blema la competitia a doua scale de lungime
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Cuvinte cheie

plasticitate, materiale amorfe, depinning, tranzitia de cedare, tranzitii de faze dinamice,
des-umezire, sisteme dezordonate, asperizarea interfetelor.
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