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Resumen 

Dentro del marco del estudio de los recubrimientos empleados en herramientas de corte 

industrial, y en particular, de las películas delgadas de Ti(C,N), se requieren nuevos conocimientos 

para estimar y controlar los efectos de tensiones debido a diversos factores [1]. Los principales 

factores que afectan al desempeño y duración del material en términos de tensiones están asociados 

a diferencias de las constantes térmicas y elásticas de los distintos materiales que se utilizan en los 

sistemas de recubrimientos [2]. El Ti(C,N) puede estar compuesto por distintas concentraciones de 

carbono y nitrógeno, dependiendo de las condiciones de síntesis [3], presentando cambios 

significativos de sus propiedades térmicas y elásticas en función de las concentraciones relativas. En 

la literatura existen divergencias sobre los valores de las constantes elásticas y térmicas, tanto entre 

trabajos experimentales, como teóricos, impidiendo así comparar distintos trabajos y discriminar 

sobre las verdaderas características de los recubrimientos de Ti(C,N). 

Con el fin de comprender el comportamiento termo-mecánico y extraer constantes térmicas 

y elásticas referenciales del Ti(C,N), este trabajo implementa simulaciones de dinámica molecular 

mediante el software LAMMPS [4], empleando el potencial 

MEAM[5] tanto en sistemas de TiC y TiN, como sistemas de mezcla 

del estilo 𝑇𝑖(𝐶𝑥,𝑁1−𝑥), como el representado en la Figura 1. Para 

ello se desarrollaron nuevos parámetros que permiten simular el 

sistema Ti(C,N) para cualquier concentración de carbono y 

nitrógeno. Los resultados de las simulaciones son comparados con 

datos experimentales medidos con difracción de rayos X en función 

de la temperatura y otros obtenidos mediante simulaciones de 

densidad funcional desde la literatura. 

Este trabajo permite comprender de mejor manera el 

comportamiento térmico y mecánico de sistemas de recubrimientos 

que utilizan Ti(C,N), ayudando así el desarrollo de nuevo 

conocimiento relevante para la optimización de herramientas de 

corte. 
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Figura 1: Sistema de bulto de 

𝑇𝑖(𝐶0,5, 𝑁0,5) de 8x8x8 celdas 

unitarias 


