APLICACION ESPECIFICA

Metalurgia

Los métodos computacionales son especialmente
aptos para resolver los siguientes problemas:

» cambio del estado liquido al solido;

» equilibrio entre fases sélidas; y

* reacciones entre solidos.

Esto es asi porque las simulaciones toman en cuenta
al mismo tiempo las transformaciones fisicas, las
reacciones quimicas y los gradientes de temperatura.
De los calculos surge una pelicula de la evolucion del
sistema, es decir, informacién sobre la concentracion
de cada especie en cada punto (volumen finito) y en
cada instante (intervalo de tiempo).

Las técnicas que empleamos son:

» Elementos Finitos (eventualmente, Diferencias
Finitas);

» Dinamica Molecular (complementada con el
Método de Monte Carlo para introducir efectos
aleatorios); y

» Autdbmatas Celulares (también complementada
con el Método de Monte Carlo).
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temperatura y caudal.

Las simulaciones del comportamiento de los sistemas al nivel atbmico —que hacemos
empleando la técnica de Dinamica Molecular— parten de calculos (mecanico-cuanticos)
previos de los campos de fuerzas alrededor de los atomos. Esto permite tomar en cuenta
las posibles asociaciones entre atomos de una misma clase y entre atomos distintos.
Ademas, en las simulaciones se puede apreciar en detalle el efecto de la presencia de
atomos extrafios en una red cristalina, la formacién de microcristales y el crecimiento de
los granos. Los datos que obtenemos sirven para mejorar el procedimiento de obtencion o
la calidad de un producto, y para proponer sistemas de control automatico de las variables
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Si bien la mayor parte de los
estudios que hemos realizado
trataban problemas propios de las
industrias del hierro y el acero, las
técnicas se pueden usar para
resolver problemas de otras
industrias metalurgicas, como las
del aluminio, el titanio, el oro y el
cobre.




