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Resumen. La comprension y caracterizacion del comportamiento de los materiales ferroeléctricos-
piezoeléctricos mas alld del limite de comportamiento lineal, permiten extender el rango de trabajo con
una consecuente mejora en el aprovechamiento de los mismos. Esto se debe a que, ampliando el rango
de operacion, los niveles de acoplamiento aumentan considerablemente respecto de los alcanzados en el
rango lineal.

Motivado en esta observacion, el presente trabajo presenta el estudio de modelos que permiten tener
en cuenta la influencia de la conmutacién de la polarizacién de dominios sobre las propiedades materiales
y, en particular, sobre el acoplamiento electromecanico. Se presenta la implementacién de dos modelos,
uno fenomenolégico y otro microelectromecanico. Dichos modelos permiten simular el comportamiento
de materiales ferroeléctricos de interés practico y captar aspectos caracteristicos de su comportamiento.
Se presentan curvas de histéresis, conmutacién y deformaciones remanentes que se corresponden con
observaciones experimentales.
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1. INTRODUCCION

En la actualidad, las cerdmicas ferroeléctricas encuentran aplicacion en diversas ramas tec-
noldgicas. Por ejemplo, en sistemas microelectromecanicos, transductores, actuadores y sis-
temas de microposicionamiento.

Cuando los citados materiales ferroeléctricos se someten a elevados campos eléctricos o de
tensiones, tienen lugar importantes fendmenos no lineales. Durante la fabricacion de disposi-
tivos con este tipo de materiales, se usan elevados niveles de campo eléctrico para generar el
patron de polarizacion inicial deseado y requerido por la aplicacion y tipo de dispositivo. Du-
rante la vida de servicio, los elevados niveles de campos electromecanicos pueden aparecer ya
sea porque se desea extender el rango operacional de los dispositivos o bien como consecuencia
de concentraciones locales relacionadas con la topologia de los mismos.

Existen muchas aplicaciones de materiales piezoeléctricos-ferroeléctricos de interés practico
en las que son preponderantes los campos electromecanicos no uniformes. Ciertas configura-
ciones tales como apilados de multiples discos o capas, electrodos interdigitales u otras formas
complejas generan tensiones mecénicas y gradientes de potencial eléctrico elevados en zonas
de discontinuidades, bordes o cambios de secciones, esquinas y puntas de electrodos.

El analisis de factibilidad y desempeno de dispositivos fabricados con materiales ferroeléctri-
cos requiere medios para la prediccion de los campos electromecédnicos inhomogéneos en tales
sistemas. En la mayoria de los casos, es sumamente dificil, cuando no imposible, conocer por
medio de anélisis simples, el patrén de polarizacién inicial.

Todo esto indica que la comprension y capacidad de modelaje de fenémenos no lineales,
en aplicaciones de materiales ferroeléctricos, resulta de gran utilidad tanto para el disefio, la
modelacion de las fases de construccion de las estructuras y dispositivos, como asi también en
simulaciones del funcionamiento durante la vida de servicio. Por lo tanto, son de gran utilidad
los modelos constitutivos robustos y confiables, que capturen cuantitativamente los aspectos
fundamentales del comportamiento de este tipo de materiales (Pathak y McMeeking, 2008).

2. BASE CONCEPTUAL MATERIAL

El comportamiento material es consecuencia de los fendmenos que ocurren a nivel mi-
croestructural. Para el estudio de un modelo constitutivo destinado a modelar dicho compor-
tamiento, resulta ttil explicar los fendmenos més relevantes que ocurren a nivel de la estructura
cristalina del material.

En las aplicaciones tecnoldgicas de materiales ferroeléctricos es muy popular el uso de ti-
tanato de Bario PbTiO3 y Zirconato Titanato de Plomo Pb(Zr, Ti)O3 (PZT), cuya estructura
cristalina es idéntica a la perovskita, esquematizada en la figura 1.

Figura 1: Estructura de la perovskita
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Estos materiales, en la fase paraeléctrica, presentan una estructura cubica, con el i6n de
Titanio en el centro, como se muestra a la izquierda de la figura 2. En este estado la celda posee
alto nivel de simetria. En la fase ferroeléctrica, el i6n central migra a una de las posiciones
fijadas por los ejes cristalograficos, en consecuencia se generan deformaciones y polarizaciones
que se denominan espontdneas. Se denomina variante cristalina, a cada una de las posibles
configuraciones de las celdas unitarias que surgen al orientarse el i6n de Titanio en cada una de
las direcciones cristalogréficas. De esta manera, la fase cuibica puede pasar a una configuracion
tetragonal o a una rombohédrica, con lo que se dice que disminuye el grado de simetria. La
posicion del i6n central de Titanio estd relacionada diréctamente con la polarizacion del material
y la distorsion de la celda. En la fase ferroeléctrica, el movimiento del ion de Titanio de un eje
cristalografico a otro se denomina conmutacion.

L ® Ti +4
Enfriamiento
o O | mememmmnnd © 0 2
© Pb +2
Cubica

Tetragonal, c>a

Figura 2: Celda unitaria de PZT. Pasaje de Cubica a Tetragonal al enfriarse por debajo de la temperatura de Curie.

Por lo general, las cerdmicas ferroeléctricas estdn formadas por una coleccién de granos.
Antes de ser polarizadas, la red cristalina dentro de cada grano tiene zonas en las que las celdas
estan polarizadas en la misma direccion y se diferencian a su vez de las vecinas. Estas regiones
se denominan dominios y en un material virgen, se orientan aleatoriamente. Esto da lugar a un
efecto macroscopico de polarizacion y deformaciones remanentes nulas.

Cuando se aplica un campo eléctrico externo, dichos dominios se orientan originando polari-
zacion y deformacién macroscépicas.

El nombre ferroeléctrico se utiliza por analogia con el comportamiento exhibido por los ma-
teriales ferromagnéticos cuando se someten a campos magnéticos variables. La figura 3 muestra
curvas de deformacion y desplazamiento eléctrico obtenidas experimentalmente en probetas de
PZT-5H sometidas a un campo eléctrico ciclico. Alli se observa que para valores bajos de cam-
po eléctrico, las deformaciones son practicamente nulas. Sin embargo, una vez que el campo
eléctrico alcanza un valor critico, el material se polariza en la direccién del campo eléctrico. En
coincidencia, aparece el acoplamiento electromecanico.
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Figura 3: Respuesta de una probeta de PZT-5H a un campo eléctrico ciclico (Ghandi, 1998).

En un material ferroeléctrico, la conmutaciéon de dominios produce deformaciones y po-
larizacion remanentes. Cuando las cargas aplicadas (campo eléctrico o tensiones mecanicas) no
pueden producir mds conmutaciones, el material alcanza un estado de saturacion. Por otra parte,
el proceso de conmutacion conserva el volumen. Segiin Hwang et al. (1995), la conmutacién se
produce cuando el trabajo realizado por los campos locales, durante un evento de conmutacién
dado, excede el valor critico.

La region que separa dos dominios se denomina pared de dominio. La pared que separa
dominios en los que la polarizacion es opuesta se denomina pared 180° y el resto de la paredes
se denominan no-180°. En el caso de fase tetragonal las paredes no-180° son paredes de 90°,
mientras que para la fase rombohédrica las paredes no-180° pueden ser de 71° o de 109°. La
celda unitaria de una estructura cristalina tetragonal es un prisma recto de base cuadrada de lado
a 'y altura ¢, con ¢ > a (Figura 2). Se denomina eje ¢ al eje cristalografico en el que se encuentra
el 16n de Titanio.

Cuando se produce conmutacion, se dice que hay movimiento de las paredes de dominio. Los
cambios en la polarizacion estdn afectados tanto por el movimiento de las paredes de dominio a
180 como por las no-180°. Mientras que los cambios en las deformaciones sélo estan afectados
por el movimiento de las paredes no-180°. Los campos eléctricos producen movimientos de
paredes de dominio del tipo 180° y también del tipo no-180°. Las tensiones mecanicas producen
s6lo movimiento de las paredes tipo no-180°, esto se muestra en la figura 4.

En este trabajo se considerara que las configuraciones de baja simetria corresponden exclusi-
vamente a la fase tetragonal, es decir con conmutaciones de 90° y 180°. Sin embargo, muchas de
las consideraciones pueden ser extendidas al caso de otros tipos de cristales, como por ejemplo
rombohédricos, siendo necesario incluir consideraciones particulares para cada caso.

3. MODELOS CONSTITUTIVOS

En general, el modelado de la respuesta constitutiva ferroeléctrica no lineal presenta grandes
desafios. Como puede observarse en la figura 3, estos materiales presentan, ademas del acopla-
miento electromecdnico, fendmenos como histéresis, memoria, anisotropia y saturacion.

Las aplicaciones tecnoldgicas de piezoceramicos basan los cdlculos y predicciones en propie-
dades constitutivas macroscopicas.

En términos generales, las leyes constitutivas deben representar la respuesta en funcion de la
historia de carga. En particular, para el caso de materiales ferroeléctricos se busca la historia de
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Figura 4: Conmutaciones en PZT.

las deformaciones y desplazamiento eléctrico dados por la historia de las tensiones mecénicas
y campo eléctrico.

En bisqueda de modelos constitutivos que aborden este tema, se puede encontrar en la litera-
tura un amplio espectro de propuestas y trabajos relacionados. Los primeros estudios relativos a
la conmutacion de dominios en materiales ferroeléctricos estaban basados en la hipétesis de que
cada grano o cristal podia estar polarizado, solamente, en una de las variantes permitidas por la
estructura cristalina (Hwang et al., 1998). Posteriormente aparecieron en la literatura propuestas
inspiradas en modelos desarrollados para plasticidad de metales. Estos dltimos contemplan con-
mutacién incremental y, por lo tanto, pueden representar estados intermedios de polarizacion y
deformaciones.

Siguiendo las explicaciones de Kushnir y Rabinovitch (2008), los modelos constitutivos se
pueden clasificar en dos grupos: fenomenoldgicos y microelectromecanicos. La descomposi-
cion aditiva de las deformaciones y desplazamiento eléctrico en dos partes es comin a ambos
tipos de modelos (Landis, 2004). Por una parte, hay una respuesta piezoeléctrica lineal carac-
terizada por el desplazamiento reversible e independiente de la velocidad de aplicacion de las
cargas, de los iones de la celda unitaria. Y, por otro lado, aparece una respuesta ferroeléctrica
no lineal caracterizada por la conmutacion de la direccidn de polarizacion espontdnea y, para el
caso de conmutacion no-180°, por la reorientacion del eje ¢ de la celda unitaria (Figura 4). Las
ecuaciones constitutivas 1 y 2 representan matematicamente este apecto,

€ij = Sgkzgkl + dyij E), + 65 v

Di = diklgkl + K%E]’ + PiR (2)

donde S}, es el tensor de flexibilidad mecanica medido a campo eléctrico constante, £ es
el tensor de permitividad dieléctrica medido a tension mecdnica constante, dy;; es el tensor
piezoeléctrico, ef} y PE son los tensores de deformacién y polarizacién remanentes respecti-
vamente, ¢;; es el tensor de deformacion total, D; es la polarizacion total, oy es el tensor de
tensiones y F; es el campo eléctrico.
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4. MODELOS CONSTITUTIVOS FENOMENOLOGICOS

Estos modelos se centran en representar la respuesta del material sin modelar explicitamente
los mecanismos subyacentes (Ghandi, 1998). Usan resultados exprerimentales como bases y
lineamientos y, de esta manera, se pueden calibrar para alcanzar correlacién con los mismos.
Por lo general, incluyen un niimero relativamente pequeio de variables internas en comparacion
con el nimero de granos que componen el punto material. El pequefio nimero de variables
contribuye a la eficiencia del modelo. Es por eso que dichos modelos despiertan gran interés en
aplicaciones ingenieriles.

Una limitacién de este tipo de modelos es que se ve penalizada la capacidad de captar com-
portamientos bajo condiciones de carga complejas y multiaxiales (Kamlah y Jiang (1999); Kam-
lah y Tsakmakis (1999); Hwang y McMeeking (1999); Landis (2002)).

Estos modelos se basan en la definicion de funciones para los potenciales termodinamicos.
Al elegir la forma de dicha funcion, es deseable incluir suficientes términos para capturar todos
los efectos materiales relevantes, pero, al mismo tiempo, reducir los pardmetros que deben ser
determinados experimentalmente. Las variables internas principales de este tipo de modelos son
la deformacién ef} y la polarizacién P/* remanentes.

Las componentes de este tipo de teorias o modelos son, por un lado la expresion de la energia
libre, en segundo lugar, la definicion de la superficie de conmutacion y finalmente una regla de
flujo. A su vez, se puede usar teoria de deformacion o teoria de flujo con o sin endurecimiento.
Si se usa endurecimiento, el mismo puede ser isétropo, cinematico o una combinacién de am-
bos. La superficie de conmutacién, que define el estado de carga (s;;, £;) puede dar lugar a la
respuesta no lineal. Debido a que las deformaciones remanentes producidas por la conmutacion
ferreoléctrica son de corte puro, se considera que la superficie de conmutacion es funcién del
tensor desviador de tensiones s;; = 0;; — ;0% /3.

El centro de la superficie de conmutacién en el espacio de tensiones desviadoras y campo
eléctrico es (s, £), y la desviacion del punto de carga respecto del centro de dicha superficie
se definen como sigue:

3 pr— e — c

3)
En general, la superficie de conmutacion se expresa de la siguiente manera:
G(5ij, B, €, P)—G. <0 4)

Se desea que el modelo capte la saturacién en la conmutacion de dominios, lo que se logra
incluyendo alguna forma de endurecimiento. Debido a que se deben alcanzar ciclos de histére-
sis estables, se descarta la presencia de endurecimiento isétropo, por lo tanto GG. se mantiene
constante.

La evolucioén del centro de la superficie de conmutacién depende de las variables internas y
de la ley de endurecimiento cinematico,

Sfj = hs('f;j)égj
&)
E* = ho(P))P]
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Como aproximacion, se usa la regla de normalidad,

. . 0G
Eij B )\aO'ij

(6)
. L 0G
F= AaEi

En el caso de endurecimiento no nulo, para la determinacién del pardmetro A se plantea la
condicion de consistencia durante el proceso de conmutacion:

oG .  9G: oG, 9G,

— 5+ ——=F ot =0 7)

— ~ . + —€.. A

06 oK, Oy Y op

A partir de las ecuaciones 4, 5y 7, se obtiene la siguiente expresion para el calculo del
pardmetro A:

G - G 1
)'\ 85'_ij0-ij + a_EEZ (8)
T 9G 2 +8_G2h_8G6G_8GaG
86'2']' s BEZ € 861] 86’1']' 8Pi7' 8E2

Se describe a continuacién el modelo fenomenoldgico implementado y analizado en este
trabajo.

L2
Cocks y McMeeking (1999) usaron G? = a§g + ‘EZ como superficie de conmutacion,

donde 5, = ,/%éijéij. Observaciones experimentales indican que la aplicacién de un campo

eléctrico desde el estado inicial no polarizado, es capaz de introducir una deformacién rema-
nente. Para incluir este aspecto, Huber y Fleck (2001) incluyen el término de acoplamiento
5, E; Pj en la funcion G, cuya expresion es:

.2 A
G = s+ |Ei| + B, EP] ©)

Las constantes escalares « y (3 se introducen para mantener consistencia dimensional y per-
mitir ajustar el modelo con mediciones experimentales.

Los escalares hs y h. de las expresiones 5 se eligen de manera tal de obtener elevado en-
durecimiento cuando se alcanza la saturacion,

hs(e'r) = hOs 1 - B (10)
sat
P\
he(P,) = ho (1 ~ ‘P—‘) (11)
sat

donde 5 e I3 son los invariantes de tensor ;.

En general, las propiedades materiales que aparecen en las expresiones 1 y 2, dependen
diréctamente del estado de polarizacién del material. En el marco del modelo fenomenolégico
implementado en este trabajo y de acuerdo a lo expresado por Landis (2002), se considera que
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los tensores Sgkl y K7; son is6tropos, mientras que el tensor piezoeléctrico se determina con la
expresion 12.

pr 1
diij = ) dssngning + dsingog; + §d15 (nio, — njay) (12)

donde,

P =.\/Prpr (13)

pPr
= (14)
Q5 = 5ij — nyn; (15)

4.1. Implementacion numérica

Los siguientes pasos describen sintéticamente el algoritmo utilizado para la integracion
numérica de las ecuaciones constitutivas descriptas. Se trata de un algoritmo de tipo explicito o
de avance directo. Por ello se debe trabajar con pasos de tiempo suficientemente pequefios para
evitar que la solucion se aparte de la respuesta tedrica.

1. Inicializacion de variables.

2. Incrementacion de 0;; y E;.

3. Célculo de la funcién de conmutacién G y sus derivadas.
4. Calculo del factor plastico A (Expresion 8).

5. Calculo de los incrementos de las componentes del tensor de deformaciones y polari-
., ‘R hd R .,
zacion remanentes €, y P;*™ (Expresion 6).
6. Determinacion del endurecimiento cinematico y actualizacion del centro de la superficie
de conmutacién (Expresion 5).

7. Célculo de las componentes de deformacion y polarizacion remanentes.
8. Calculo de las propiedades constitutivas (Expresion 12).

9. Cdlculo de las componentes de deformacion y polarizacion totales (Expresiones 1y 2).

4.2. Ejemplo de aplicacion

A continuacion, se presentan los resultados obtenidos con el modelo fenomenoldgico imple-
mentado. Los parametros usados para el mismo se detallan en la tabla 1.

En la tabla 2 se detallan las propiedades materiales utilizadas. Se analiza en primer lugar, la
respuesta del material sin restricciones mecanicas. Se aplica en este caso, un campo eléctrico
ciclico sinusoidal de amplitud 3(MV/m) en la direccion 3. La simulacion comienza a partir del
estado inicial virgen, es decir con polarizacién y deformaciones remanentes nulas. La figura 5
muestra el desplazamiento eléctrico en la direccién z3 en funcién del campo eléctrico aplicado.
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’Parémetro \ Valor ‘
a(miC=?) 0.0011
B(m*C—2) 0.2
hoe(10°F~1m) 714
hoe(GPa) 620
Ne 1.4
Ne 1.4
G(MV/m) 0.82
€sat( ) 0.465
Pt (C/m?) 0.24

Tabla 1: Pardmetros del modelo fenomenoldgico

| Propiedad material | Valor |
v 0.31
Médulo de corte G(GPa) | 20.8
k7 (1078F/m) 2.0
dss(10 2V 1) 2206
d31(10*12mV*1) -1103
d15(10*12mV*1) 2760

Tabla 2: Propiedades materiales

2.
D, [C/m?]

_04 | | | 1 1

E [\9/m] 2 3
3 x 10°
Figura 5: Desplazamiento eléctrico D3 en funcién del campo eléctrico aplicado en direccién x3 - Modelo

fenomenoldgico.

La figura 6 muestra la deformacién €33 en funcién del campo eléctrico aplicado en la direc-
cion z3. Esta curva es caracteristica de los materiales ferroeléctricos y normalmente recibe el
nombre de curva mariposa. Claramente refleja la dependencia del acoplamiento electromecédnico
con la polarizacion. Puede observarse el comportamiento histerético y la presencia de una po-
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larizacion remanente al anularse el campo eléctrico. La respuesta inicial es lineal.

1.2

5%

-0.2 I I I I I
-3 -2 -1 0 2 3
E, [V/m]

6
x 10
Figura 6: Deformacion €33 en funcién del campo eléctrico Es.

Luego de haber polarizado el material con la aplicacion del campo eléctrico, se aplicé una
tension de compresion en la direccion 3, de amplitud (50M Pa) y modulada con una sinusoide.
La figura 7 muestra la polarizacion total y remanente en funcion de la tensién aplicada. Como
puede observarse, la compresion mecanica no puede eliminar la polarizacién remanente, ya que
no puede producir conmutaciones 180°.

01+

03 R AR D@

Pr(3) &l

05

2
o,, Nm?|

0.7

09+

1
0 0.05 0.1 0.15 0.2 025
Polarizacién [C/m®]

Figura 7: Polarizacion total y remanente en funcién de la tensién de compresion o33.
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5. MODELOS CONSTITUTIVOS MICROELECTROMECANICOS

En estos modelos, el punto material es representado por un conjunto de granos cuya orien-
tacion espacial se distribuye, generalmente, en forma aleatoria. El estado de los dominios y la
respuesta de cada grano se calculan separadamente, luego se determina la respuesta del punto
material promediando la de todos los granos. También se pueden tener en cuenta las interac-
ciones entre los granos y la dependencia con la velocidad de solicitaciones en general, ya sean
cargas, deformaciones mecanicas, campos o cargas eléctricas (Hwang et al. (1995); Lu et al.
(1999); Huber et al. (1999); Kamlah et al. (2005)). La principal desventaja de los modelos mi-
croelectromecdanicos es la ineficiencia computacional, pudiendo ser ésta mitigada mediante el
reemplazo de la gran cantidad de granos, distribuidos aleatoriamente, por un conjunto deter-
ministico mas pequefio (Kushnir y Rabinovitch, 2008).

5.1. Formulacion del modelo

La formulacion de este tipo de modelos se basa en un enfoque de plasticidad para cristales,
definiendo como variables internas a las fracciones de volumen de cada variante cristalina.

La descomposicion aditiva de las deformaciones y de la polarizacion se expresa de la si-
guiente manera:

€ij = GZ-L]- + 65 (16)

D; = DF + PF (17)

De forma andloga a los fendmenos de deslizamientos multiples para cristales metdlicos, se
producen progresivas conversiones de una variante cristalina a otra. Con el objetivo de simpli-
ficar el andlisis, se consideran como validas las siguientes suposiciones:

1. El cristal tiene una fraccién de volumen ¢! de cada variante cristalina /. Para el caso de
cristales tetragonales, existe un total de 6 variantes.

2. Dentro del cristal se consideran uniformes, tanto el campo eléctrico £; como la tensién
mecanica o0;;.

3. Tanto las partes lineales como remanentes de las deformaciones y desplazamiento eléctri-
co se calculan en base a promedios en el volumen del cristal.

Estas suposiciones simplifican el analisis cinemético y de las propiedades materiales, abstra-
yéndose de la configuracion especifica de los dominios dentro del cristal.

En virtud de las suposiciones anteriores, las partes lineales de la deformacién eiLj y desplaza-
miento eléctrico promediados DF pueden expresarse de la siguiente manera:

I=M

EzLj = [Clez]?j(])} = Sgkzakl + dii; B, (18)
=1
=M

DZL = |:C[D1L(I):| = diklakl —+ ’K‘kak (19)
=1
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Debido a que las 0;; y E; son uniformes dentro del cristal, se tienen las siguientes expresiones
para los tensores constitutivos del mismo:

=M
SEa = |50 | (20)
=1
=M
diji = [cldﬁ] @D
I=1
=M
K, = [c%;?j(”} (22)
I=1

Cada una de las M variantes cristalinas puede transformarse en una de las (M — 1) variantes
restantes, lo que da un total de N = M (M — 1) transformaciones. Para el caso de cristales
tetragonales con seis variantes cristalinas hay un total de N = 30 transformaciones posibles,
entre conmutaciones de 90° y 180°. Cada transformacion « esta caracterizada por:

= La deformacion asociada a la transformacion, cuya magnitud v es la diferencia entre la
deformacion espontanea correspondiente a las dos variantes involucradas en la transfor-
macion.

= La diferencia en la polarizacion, P“.

El cambio en la fraccion de volumen ¢! de la variante cristalina I es promovido por la acti-
vacion de varios sistemas « de transformacion, esto se expresa de la siguiente manera:

N
=" Al fe (23)
a=1

donde A’® es una matriz pobladade -1, +1 y 0, para tener en cuenta la influencia de cada sistema
de conmutacion « en la concentracion de cada variante de dominio.

Se debe tener en cuenta que 0 < ¢! < 1. Si un sistema de conmutacién tiende a violar esta
condicion, el mismo debe desactivarse.

Siguiendo a Huber et al. (1999), los incrementos de conmutacién fo producen incrementos
de deformacion y polarizacion remanentes (éf-jf, PZR), estos se determinan sumando las contribu-

ciones de todos los sistemas de conmutacion activos y se expresan de la siguiente manera:

e =>"fous” (24)
PR=Y"fosope (25)

donde ]
M% =3 (sf‘n? + S?nf) (26)

es el tensor unitario de orientacion de Schmid, que describe corte simple en la direccion s en
el plano de normal unitaria n{*. Los vectores s{* y n estdn relacionados con los ejes de la red
cristalina y el tipo de anisotropia de la celda unitaria (Kamlah et al., 2005).
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Como explica Landis (2004), una notable diferencia entre la teoria de deslizamiento en plas-
ticidad y la de conmutacion de dominios es que en esta dltima ninguna concentraciéon puede
ser menor a cero y, al mismo tiempo, la suma de todas debe ser uno. Los incrementos de con-
mutacién f dependen intimamente de las concentraciones de las variantes cristalinas.

Las fracciones incrementales de volumen fo‘ son las variables cinematicas fundamentales
del proceso de conmutacion. A continuacion se deriva la fuerza impulsora como una fuerza
termodindmicamente conjugada de f*. En un balance energético entran en juego, por un lado,
la energia disponible, asociada a la aplicacién de la tensidn mecdnica y campo eléctrico, vy,
por otro lado, las energias disipadas por el movimiento de las paredes de dominios y la energia
electroeldstica acumulada en el sélido. De esta manera, la energia disipada es la diferencia entre
la energia total suministrada y la acumulada en el sistema y se expresa con la siguiente ecuacion:

WP =i — 0® (27)
donde wp es la velocidad de disipacion por unidad de volumen del cristal.

La energia suministrada al sistema se expresa de la siguiente manera:

La energia almacenada se expresa de la siguiente manera:
1
w® = 3 (035€; + Ex D) (29)
siendo su derivada temporal,
. 1 . . ~ ~
lUS = 5 (O'ijEiLj + O'ijEiLj + EkD]? + Eleg) (30)
Usando las ecuaciones constitutivas,
EZ-LJ- = S{f-klam + dkij B (31)
DF = diow + K. Ex (32)
Uz‘j = Cz?kl (Ekl — GZ) — hkzij (Dk — P]f) (33)
Ei = —hiw (Ekz - Ele) + B (Dk - P;f) (34)
y trabajando algebrdicamente, se obtiene finalmente:
) ) . 1 . . 1 : .
U)S :O'Z'in[} -+ EZDZL — §O-ij (Sgklo-kl + dkijEk) — §Ez (diklakl -+ K}?kEk> (35)
Reemplazando las expresiones 35 y 28 en 27, se obtiene:
. 1 . . 1 :
" =oyéll + EDf + So (Sgklakl + dkijEk) +5E (diklakl + I{UkEk> (36)

Las correspondientes derivadas temporales de Sﬁ-kl, dijr y Kj; se obtienen reemplazando !
por ¢! en las ecuaciones 20, 21 y 22. Introduciendo esto en la expresién 36 y teniendo en cuenta
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la ecuacion 23, se obtiene finalmente la siguiente expresion para el incremento de la energia
disipada:

N N
: 1 1= .
D _ a ~Q a o« a a pa _ a Yo
donde:
&= Y A [spilon + di Byl (38)
I
D =34 (o + w7 By (39)
I
Se acostumbra llamar a G fuerza impulsora,
@ 1~a a .o 1 o a pa
G =0y | 56 T Hi" | T B gDF + 0P (40)

Esta variable representa la energia disipada en el movimiento de las paredes de dominio, al
transformarse una unidad de volumen de cristal desde una variante a la otra, a causa de activarse
el sistema de transformacion «. El sistema de transformacion estd potencialmente activo cuando
G alcanza el valor critico G¢ (Huber et al., 1999).

Para la determinacién de f* se usa un modelo dependiente del tiempo (rate-dependent) de
tipo Perzyna,

B (%) sicrzae
si G < G

donde B“ es un factor de escala y n es un exponente de creep.

fo= (41)

5.2. Implementacion numérica

Para la implementacién numérica del modelo microelectromecanico descripto, se us6 un
algoritmo explicito. A partir del estado inicial dado por las concentraciones de cada variante
cristalina, se calcula la respuesta para cada incremento de carga. En cada paso de carga, se
calculan las componentes de deformacién y polarizacion remanentes.

1. Inicializacion de variables:
Asignacion de valores a las concentraciones c’;
Inicializacion de las componentes de deformacion y polarizacion remanentes.

2. Incrementacion de E; y o;; (Dato).
3. Calculo de las fuerzas impulsoras G* (Expresion 40) y comparacién con G¢ .

4. Determinacién de las fracciones incrementales f* (Expresion 41); de los incrementos en

las concentraciones ¢! (Expresion 23); y actualizacién de las concentraciones c’.

5. Si las concentraciones no cumplen con la condiciéon 0 < ¢! < 1, se anulan los sistemas
de conmutacién asociados.

6. Determinacién de las propiedades constitutivas, promediadas en funcién de ¢! (Expre-
siones 20, 21y 22).
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7. Célculo de los incrementos de las componentes de deformacion y polarizacion rema-
nentes (Expresiones 24 y 25).

8. Cdlculo de las componentes de deformacion y polarizacion totales (Expresiones 16y 17).

5.3. Ejemplo de aplicacion

Se presentan a continuacion los resultados obtenidos con el modelo microelectromecanico,
correspondientes al caso de un cristal simple, con sus ejes locales x’, 1/, 2’ coincidentes con los
ejes coordenados globales x,y, 2. Se designa con ¢!, c2, ¢, ¢*, ¢® y ¢® a las concentraciones
de volumen de los dominos orientados en las direcciones +x, +vy, +2, —x, —y y —z respec-
tivamente. Se toma como estado inicial el correspondiente al material virgen, con todas las
concentraciones iguales a 1/6 y las deformaciones y polarizaciones remanentes nulas.

Se presentan dos ejemplos de célculo, el primero corresponde a un campo eléctrico aplicado
en direccion x3, en el segundo caso el campo eléctrico se aplica a 45° en el plano x4y, x3. La
variacion temporal del campo eléctrico es sinusoidal, con una amplitud de 2(MV/m) para
ambos casos.

En la tabla 3 se presentan los pardmetros particulares usados en este modelo.

’ Parametro \ Valor ‘

B(s 1) 40

GO I0VC/m®) | 6

G (10°VC/m?) | VIGT
P (CJm?) 03
P90° ﬂpspon
P180° 9 pspon
eon 0.002
790" 3espon
71800 0

Tabla 3: Parametros del modelo microelectromecanico.

Se considera un material con isotropia transversal cuyas propiedades electromecdnicas se
detallan en la tabla 4. Las propiedades de cada variante de dominio se obtiene rotando ade-
cuadamente los tensores constitutivos.

’ Propiedad material \ Valor ‘

E.(GPa) 61.0
E,(GPa) 53.0
G¢(GPa) 21.0
Vp 0.16
Vip 0.38
d33(1072mV 1) 450.0
d13(10’12mV’1) -210.0
k7 (1073 F /m) 2.0

Tabla 4: Propiedades materiales.
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0.4

2.
D, [C/m?]

0 . .
E [V/m] % 16°
Figura 8: Desplazamiento eléctrico en funcién del campo eléctrico aplicado en direccion x5 - £90°.

La figura 8 muestra el desplazamiento eléctrico D3 en funcion del campo eléctrico aplicado
en la direccién x3, la figura 9 muestra la variacion de concentraciones de variantes cristalinas
y la figura 10 muestra la deformacion en la direccion del campo eléctrico aplicado. Como se
observa en la figura 8, al principio tiene lugar un comportamiento dieléctrico lineal, fendmeno
acompafiado de deformaciones nulas (Figura 10). Esto se debe a que, como muestra la figura 9,
al principio las concentraciones de variantes de dominio no cambian y los efectos piezoeléctri-
cos se cancelan entre si. Aproximadamente a los 0,75(MV/m) comienzan las conmutaciones,
las variantes c® correspondientes a la direccion opuesta a £/ desaparecen y conmutan a ¢® que
toma el valor 1/3. En coincidencia con esto se observa el inicio de las deformaciones. Debido
a que al principio Unicamente se producen conmutaciones 180, las deformaciones remanentes
son nulas en esta etapa. Por lo tanto, las deformaciones observadas al principio s6lo se deben
al acoplamiento piezoeléctrico. Luego, cuando comienzan las conmutaciones 90° se producen
deformaciones remanentes en correspondencia con el cambio en la direccion de simetria tetra-
gonal. El comportamiento es similar al de plasticidad ideal debido al elevado exponente de
creep usado. En la saturacién, la dnica variante de dominio presente es la ¢, correspondiente a
los iones centrales orientados en +x3. A partir de alli, la descarga es lineal hasta que el campo
eléctrico se anula quedando una polarizacion remanente de valor 0,3C'/m? (Figura 8).
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1
—c1 (+x)
0.9r - - c2 (+y)H
c3 (+2)
0.8 —c4 (-x)
—c5(y)
o 077 c6 (-z)1
[}
c
2 0.6- 1
(8]
g
€ 0.5¢ 1
[}
g
c 0.4 .
O
0.3+ i
0.2r i
0.1} i
0 1 1 |
0 0.5 1 15 2
E [V/Im] w10

Figura 9: Evolucién de las proporciones de volumen de las variantes cristalinas - £90°.

0.3

0.25

0.2

0.15

55

0.1

0.05

_0.0E | | |
0 0.5 1 15 2
E [V/m]

6
x 10
Figura 10: Deformaci6n en funcién del campo eléctrico aplicado - £90°.

Como puede observarse en la figura 10, al anularse el campo eléctrico, la deformacién rema-
nente es 0,2 %.

A continuacion, se presentan los resultados para el campo eléctrico a 45°. La figura 11 mues-
tra la evolucidén de las concentraciones en funcidn del campo eléctrico aplicado.
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0.7
0.6’ 7(:1 (+X) |
- - C2(ty)
3 (+
0.5- 04(_2) T
g c4 (-x) //
o ——C5(-y) /
§ 0.4f c6 (_Z) // =
‘E 7777777777 A
[«] |
2 0.3 |
@] |
O |
/
0.2t ] .
0.1- \ |
0 1 I I |
0 0.5 1 15 2
E [V/m] 16

Figura 11: Proporcién de volumen de las variantes cristalinas - £45° en el plano (z1, z3).

La figura 12 muestra el desplazamiento eléctrico en la direccién 3, puede observarse la
correspondencia en los saltos del desplazamiento eléctrico con las concentraciones de la figura
11. En este caso, las concentraciones de las componentes ¢ y ¢? toman el valor 0,5, mientras
que las demads se anulan.

0.35

0.3

0.05

0 1 1 1
0 05 1 15 2
E [V/m]

6
x 10
Figura 12: Desplazamiento eléctrico en funcién del campo eléctrico aplicado a 45° en el plano (1, x3) - F45°.

6. CONCLUSIONES

En este trabajo se presenta la implementacion de dos modelos constitutivos. Uno fenomenolo-
gico y otro microelectromecanico. Con ambos se obtuvieron resultados acordes al compor-
tamiento caracteristico observado experimentalmente y en concordancia con trabajos de otros
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investigadores. En general, los modelos constitutivos microelectromecanicos poseen gran canti-
dad de variables internas. La incorporacion de los mismos en cada punto de Gauss de un codigo
de elementos finitos, es posible pero sin duda demanda un considerable esfuerzo computacional.
Como solucién a este problema, se formularon gran cantidad de modelos fenomenolégicos, los
mads populares se basan en los principios de la termodindmica irreversible y en muchos aspectos
guardan similitud con la teoria de plasticidad J> para metales. Los modelos fenomenoldgicos
tienen menor cantidad de variables internas y por lo tanto son menos costosos computacional-
mente. Sin embargo, deben ser calibrados y ajustados para representar la realidad fisica. El uso
de modelos microelectromecanicos para calibrar modelos fenomenoldgicos representa una solu-
cién muy atrativa y un drea activa de investigacion. En este sentido, los experimentos numéri-
cos deben disenarse para que los resultados puedan ser utilizados convenientemente y permitan
adquirir mayor conocimiento sobre los fendmenos materiales de interés practico. Cuando se
trabaja con materiales compuestos, como es el caso de laminados piezoeléctricos, ademds de
los modelos constitutivos del material piezoeléctrico propiamente dicho, es necesario contar
con herramientas de homogenizacidn para obtener las propiedades equivalentes del compuesto.
En este sentido resultan de gran interés, modelos que guarden una conveniente relacion entre
esfuerzo computacional y precision de resultados.
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