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Abstract

El carbono amorfo (aC), en particular el carbono tipo diamante (DLC), es uno de los materiales de
recubrimiento mas prometedores y estudiados en la industria; sin embargo, muchos de los
mecanismos a escala atémica involucrados en su proceso de deformacién pléstica no se
comprenden por completo[1] . La respuesta mecanica de las peliculas de carbono tipo diamante con
diferentes concentraciones de sp® se investiga mediante experimentos de nanoindentacion,
simulaciones ab-initio y simulaciones de dinamica molecular clasica. Las simulaciones ab-initio y
clasicas muestran una buena concordancia para sp y el contenido de sp de las muestras in-silico. El
modulo elastico y la dureza de las peliculas de DLC aumentan con el contenido de sp®, para sp’
entre 10% y 55%, y se obtiene una excelente concordancia entre experimentos y simulaciones. Se
muestra que las distribuciones de deformacion simuladas son altamente anisotropicas, a diferencia
de las predicciones de escala continua para usar un indentador perfectamente esférico en un sélido
amorfo. Las simulaciones de dinamica molecular también revelan dos modos de plasticidad
diferentes segun el nivel de sp® de la muestra indentada. Para peliculas con concentraciones de sp’
inferiores al 40%, la plasticidad estd mediada principalmente por la transicion de sp* a sp’. Para
concentraciones mas altas de sp’, la deformacion plastica se atribuye a la densificacion debido al
reordenamiento de los enlaces. Con todo, nuestro trabajo ofrece un estudio completo de DLC, que
revela mecanismos inesperados de deformacion plastica que no se habian considerado antes.
Nuestro estudio podria ayudar a la comprension fundamental de los recubrimientos de carbono
amorfo para fines cientificos y tecnologicos. de estos materiales para aplicaciones de transporte y
almacenamiento de hidrégeno.
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