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Abstract

El carbono amorfo (aC), en particular el carbono tipo diamante (DLC), es uno de los materiales de
recubrimiento  más  prometedores  y  estudiados  en  la  industria;  sin  embargo,  muchos  de  los
mecanismos  a  escala  atómica  involucrados  en  su  proceso  de  deformación  plástica  no  se
comprenden por completo[1] . La respuesta mecánica de las películas de carbono tipo diamante con
diferentes  concentraciones  de  sp3 se  investiga  mediante  experimentos  de  nanoindentación,
simulaciones ab-initio y simulaciones de dinámica molecular clásica. Las simulaciones ab-initio y
clásicas muestran una buena concordancia para sp y el contenido de sp de las muestras in-silico. El
módulo elástico y la dureza de las películas de DLC aumentan con el contenido de sp3, para sp3

entre 10% y 55%, y se obtiene una excelente concordancia entre experimentos y simulaciones. Se
muestra que las distribuciones de deformación simuladas son altamente anisotrópicas, a diferencia
de las predicciones de escala continua para usar un indentador perfectamente esférico en un sólido
amorfo.  Las  simulaciones  de  dinámica  molecular  también  revelan  dos  modos  de  plasticidad
diferentes según el nivel de sp3 de la muestra indentada. Para películas con concentraciones de sp3

inferiores al 40%, la plasticidad está mediada principalmente por la transición de sp2 a sp3. Para
concentraciones más altas de sp3, la deformación plástica  se atribuye a la densificación debido al
reordenamiento de los enlaces. Con todo, nuestro trabajo ofrece un estudio completo de DLC, que
revela  mecanismos  inesperados  de  deformación  plástica  que  no  se  habían  considerado  antes.
Nuestro estudio podría ayudar a la comprensión fundamental de los recubrimientos de carbono
amorfo para fines científicos y tecnológicos. de estos materiales para aplicaciones de transporte y
almacenamiento de hidrógeno.
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