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La friccion seca entre superficies suaves a nivel atomico no puede entenderse a escala macroscopica
sin conocer que ocurre a escala atomica. Los ensayos con estas superficies tienen un elevado coste
economico y se ven afectados por la contaminacion o desajustes en las instalaciones de ensayos.
Por otro lado, las probetas tienen dimensiones muy reducidas por requerimientos de dichas
instalaciones. Si ademas, se plantea que efecto puede tener la inyeccion de atomos de otro material
en dichas superficies, el coste de la experimentacion sin un andlisis teorico previo puede ser
prohibitivo. En este sentido, los modelos parametrizados pueden reducir el numero de ensayos a
realizar y proporcionar un valor de referencia con el que comparar los resultados experimentales.

Estos modelos numéricos presentan comportamientos caoticos para algunas combinaciones de los
parametros que los definen. El método de simulacion por redes (MESIR), que transforma el
problema mecdnico original en un circuito con ecuaciones diferenciales equivalentes, combina
métodos numéricos convencionales con herramientas propias de disefio de circuitos. lo que facilita
la convergencia.

En este articulo se presenta un modelo numérico para el cdlculo de las fuerzas de friccion de
superficies suaves a nivel atomico con un patron de inyeccion de atomos distintos a los de la
superficie receptora. El patron de dopado viene definido por un atomo inyectado cada 116 atomos
de superficie receptora. Este modelo proporciona la fuerza de friccion para las variaciones de
rigidez de la superficie en funcion de la naturaleza del material.
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1. Introduccion

La comprension de la friccidon en la nanoescala es crucial para el disefio de mecanismos con estos patrones de
friccion. Aunque a partir de las pruebas realizadas en esta escala parecen funcionar las leyes de la friccion de
Amontons y Coulomb, por el momento es muy dificil predecir las propiedades de friccion de un contacto
determinado. Por ello, la optimizacion de estas propiedades en superficies de uso especifico estd cobrando
importancia debido a la miniaturizacion de los sistemas mecanicos en nanotecnologia [1-10].

El modelo mas sencillo para interpretar los resultados experimentales relacionados con la friccion en seco es el
modelo Prandtl-Tomlinson (PT), basado en los trabajos de Prandtl [11] y Tomlinson [12]. Este modelo consiste
en una masa puntual arrastrada sobre una superficie, considerada como referencia del movimiento relativo,
interactuando elasticamente con un punto perteneciente a la superficie con movimiento relativo. En adelante, la
primera superficie se denominara mévil y la segunda fija. La interaccion con la superficie fija se realiza mediante
un potencial sinusoidal. Este potencial genera la fuerza de friccion a escala atomica y se considera uno de los
principales mecanismos de disipacion de energia a escala nanométrica [13,14].

En el modelo de Frenkel-Kontotova (FK) las masas puntuales interactian elasticamente entre si en lugar de con la
superficie en movimiento [14—16]. Como en el modelo PT, estas masas interactiian con la superficie fija a través
de un potencial sinusoidal. Combinando los modelos PT y FK se obtiene el modelo Frenkel-Kontorova-Tomlinson
(FKT) [17-19] .

Otro modelo comiin en el analisis de la friccion es el modelo Burridge-Knopoff (BK) [20], utilizado en la
simulacion de terremotos. En este modelo, un nimero discreto de masas interactiian elasticamente entre si y con
la superficie movil. Su interaccidon con la superficie fija esta representada por una fuerza de friccion dependiente
de la velocidad. En este tipo de modelo, se considera que la fuerza de friccion disminuye asintdticamente con la
velocidad, realizando los bloques un movimiento de stick-slip [21-23].

A pesar de la aparente simplicidad de los modelos anteriores, el rozamiento en seco presenta a veces
comportamientos inesperados. Algunos de estos comportamientos reducen la friccion en disefios industriales, pero
otros pueden bloquearlos.

Si el objetivo es reducir la friccion al inicio del movimiento es necesario revisar el analisis realizado por Aubry
[24], que demostrd que una fuerza muy pequeiia puede vencer la friccion si la amplitud del potencial periddico,
que representa la interaccion entre las superficies, no supera un cierto valor limite y la relacion entre las constantes
de las reticulas cristalinas de la capa adsorbida y la superficie del sustrato se aproxima a un numero irracional.
Estas condiciones producen una ruptura en la analiticidad, que es la clave para explicar esta fuerte reduccion de la
fuerza de friccion.

Desde un punto de vista experimental, el uso de dispositivos como los microscopios de fuerza atomica (AFM),
que utilizan una punta de tamafio nanométrico sobre una superficie lisa a nivel atdmico, es una via importante para
verificar los resultados de la simulacion numérica utilizando los modelos mencionados [25,26].

Asi, el microscopio de fuerza de barrido (SFM) [27], con alta resolucion espacial, muestra que existen algunos
fendémenos a nanoescala que son similares a los observados a escala macroscopica, mientras que otros son
completamente diferentes. Entre estos ultimos se encuentra una correspondencia entre la fuerza de friccion a
nanoescala y el area de contacto. También es relevante la independencia entre la presion de contacto media y el
esfuerzo cortante, que no ocurre en el mundo macroscopico [28,29]. En este sentido, Greenwood demostr6 que el
area de contacto efectiva entre cuerpos macroscopicamente planos con rugosidad microscopica aumenta
linealmente con la carga [30,31], lo que elimina cualquier contradiccion entre las leyes de friccion macroscopica
y nanoscdpica.

La relativa independencia entre la fuerza de friccion y la velocidad de deslizamiento, tanto a escala macroscopica
como nanoscopica es otro fenémeno interesante. A escala nanoscopica esta independencia se explica por el
movimiento de stick-slip de los atomos sobre el potencial de interaccion punta microscopio-muestra. Siempre que
la velocidad de deslizamiento de los atomos sea mucho mayor que la velocidad relativa de los dos cuerpos, la
energia disipada sera independiente de las variaciones de la velocidad relativa de deslizamiento de los cuerpos.
Estos atomos saltan de un minimo potencial, que representa la interaccion entre los dos elementos, al siguiente,
[32]. Sus trayectorias son similares a una curva en diente de sierra que intenta evitar pasar por encima de la posicion
de un atomo de la muestra asociada al potencial maximo de la interaccion. Debido a este comportamiento
especifico, las imdgenes de AFM representan unicamente la periodicidad de los minimos potenciales de
interaccion, que no suele coincidir con la estructura atdmica de una muestra cuando su estructura cristalina no es
trivial.

La determinacion de los factores que establecen el valor de la fuerza de friccion constituye otra fuente de
dificultades. En este sentido, varios ensayos con AFMs y SFMs muestran la sensibilidad de la fuerza de friccion a
pequeiios cambios en la estructura de la superficie o en la direccion de deslizamiento en el sistema de referencia
de la red cristalina. La relacion es tan clara que esta caracteristica se ha utilizado a menudo para identificar regiones
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quimicamente distintas en una muestra o dominios individuales. Sin embargo, estas relaciones no han podido
explicar las diferencias en la fuerza de friccion en otras superficies [33,34].

Ademas de los dispositivos que analizan las superficies, es necesario desarrollar las nanoestructuras que forman
las superficies sobre las que se estudia la friccion. El objetivo es desarrollar la capacidad de colocar un solo atomo
en una posicion precisa para crear cualquier estructura deseada. Entre los avances en este campo, cabe mencionar
el trabajo de Gibbons, quien desarrolld una tecnologia de dopaje de materiales con varias ventajas potenciales
sobre el dopaje convencional [35].

Stroccio et al. estudiaron la dindmica de un solo atomo de Co en una superficie de Cu(111) durante el barrido a
baja temperatura con un microscopio de tinel de barrido (STM) [36]. Manova et al. mencionaron tecnologias de
deposicion, incluyendo el haz de iones y la deposicion fisica de vapor (PVD) [37]. Sin embargo, mencionaron las
dificultades de aplicar estas tecnologias, incluida la contaminacion por particulas y la baja productividad [38].

En este estudio, se analizara el comportamiento friccional de varias superficies con diferentes patrones de dopaje
utilizando un modelo FKT. Los resultados obtenidos pueden proporcionar indicaciones sobre el efecto del dopaje
y ayudar a comprender las leyes que gobiernan esta escala [39—41].

2. El método de Simulacion por Redes

Dado que los fendmenos fisicos estan descritos por ecuaciones diferenciales, ecuaciones en derivadas parciales,
lineales o no lineales, y que la mayoria de estas ecuaciones, no tienen solucion analitica, salvo contadas
excepciones y haciendo grandes simplificaciones, la resolucion de problemas fisicos conlleva un gran
conocimiento de calculo analitico o numérico.

El Método de Simulacion por Redes (MESIR) [42,43] se usa como un procedimiento para el andlisis y simulacion
de diferentes problemas fisicos descritos matematicamente. Este procedimiento tiene dos partes claramente
diferenciadas:

e Disedar el circuito equivalente al problema fisico o modelo matematico
e Resolver o simular el circuito con un programa destinado a dar solucidn a circuitos eléctricos

El uso de la analogia entre las ecuaciones que definen el problema fisico con las ecuaciones constitutivas de los
circuitos eléctricos permite usar software que ha sido verificado extensamente durante el desarrollo de sistemas
electronicos con un alto grado de integracion de componentes. Ademas, el propio circuito, antes de iniciar el
analisis, permite visualizar propiedades del modelo que en su version matematica pueden incluir errores.

En este método, el tiempo permanece como variable continua en el disefio del modelo. Para un estudio mas
detallado se puede consultar, [14,44-51] .

Las etapas para establecer el estudio y simulacion en la version del MESIR utilizada en este trabajo se pueden
separar en:

e Elaboracion de un modelo en red o circuito eléctrico equivalente al proceso
e Creacion del codigo mediante software libre Octave
e Ejecucion del codigo mediante software libre NGSpice
e Simulacion de dicho modelo en red mediante software libre NGSpice
La equivalencia formal entre el modelo en red y el proceso fisico se asegura al:
e Establecer la relacion entre variables del problema y variables eléctricas (desplazamientos y voltajes)
e Interpretar los resultados obtenidos en la simulacion en términos del proceso que se modela

e Incorporar las condiciones de contorno e iniciales al modelo utilizando componentes eléctricos adecuados

En el MESIR, se puede establecer una equivalencia entre las variables fisicas y las variables eléctricas. En la Tabla
1 se muestra la equivalencia entre las variables mecanicas del problema a estudiar y las variables eléctricas.
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Tabla 1: Equivalencia entre variables mecénicas y eléctricas.

Variable Variable
mecanica eléctrica
dx((t)) q(2 (®)
x(t i _aq t
dt i@ = dt
d’x(t)  di(t) d*q(t)
dt? dt — dt?

Tal y como se ha mostrado en la Tabla 1, cada variable eléctrica tiene asociado un componente eléctrico con una
ecuacion de comportamiento que tiene la misma ecuacion que la variable mecanica, ver Tabla 2.

Tabla 2: Componente eléctricas y ecuacion de comportamiento.

Componente Ecuacion de
eléctrico comportamiento
Condensador Ve(t) = @
Resistencia V() =R-i(t)=R- di[i(tt)
. di(t) d?q(t)
Bobina V) =1L- =1L-
1O dt dt?

Existen otros componentes que intervienen en los circuitos eléctricos y que seran usados en este modelo, como
fuentes dependientes de tension controladas por tension, fuentes dependientes de corriente controladas por
corriente, interruptores y circuitos auxiliares.

PSpice, es la aplicacion informdtica de la que deriva NGSpice, se desarrolld para conseguir facilmente la
convergencia con objeto de simular circuitos con altos grados de integracion [62—64].

En [65] se puede encontrar un desarrollo sobre el error de truncamiento local, cometido con el MESIR como
método numérico.

3. Esquema de dopaje

Consideraremos un modelo elemental de dopaje de la superficie superior del deslizamiento, compuesto por la
yuxtaposicion en una linea de atomos no dopados (no tratados) y dopados (tratados) completando un segmento.
Un ejemplo de tal disposicion puede verse en la Figura 1, donde circulos representan el primer tipo de atomos y
los circulos concéntricos representan el segundo tipo.

OOO0O0OOOOO

Figura 1: Patrén de dopaje definido por a =1 (circulo), b = 3 (circulos concéntricos).

Teniendo en cuenta que cualquier esquema de dopaje debe seguir un patron repetido para facilitar la fabricacion,
se considera conveniente usar una sucesion de atomos como la siguiente:

(a; +by) + (az + by) + -+ (a; + by) (D

donde a; y b; para I <j <i, representan el nimero de atomos del material original y los dopados, respectivamente.
El signo + en la Ecuacion 1 significa aqui solo la yuxtaposicion de atomos.

La Figura 2 muestra un ejemplo bidimensional de dopaje [66].
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Figura 2: Nanoestructura con el logotipo del NIST fabricado con atomos de cobalto (Co) sobre una superficie
de cobre (Cu). Fuente [66]

Esta sucesion ciclica propuesta en la Ecuacion 1 deberia acabar de la misma manera que empieza, con un nimero
a de atomos normales. La ecuacion que define cuantos ciclos, j, de atomos normales y contaminantes tiene la
cadena es:

(a+b)j+a=N 2)

Donde N son los atomos de la superficie estudiada que corresponde a un niimero fijo de atomos de la superficie
sobre la que se mueve.

En este modelo, N atomos de la superficie superior se emparejan antes de iniciar el movimiento con M en la
inferior. Por tanto, para desarrollar el modelo hay que elegir la relacion M/N, que proporciona unas caracteristicas
especiales al proceso de friccion.

Siguiendo a Aubry [24], elegimos la relacion M/N = 144/233, que es una aproximacion racional del nimero dureo
@, un numero inconmensurable. Esta condicion es una de las dos necesarias, para romper la analiticidad.

Asi, la Ecuacion 1 se puede escribir también como:
a(j+ 1)+ bj =233 3)

Una forma de resolver la ecuacion es considerar conocida la variable a. A continuacidén, vamos a resolver la
ecuacion para valores de a entre 1 y 5. Asi para a=1 resulta

(1+ b)j =232 (4)

Dado que 232=23-29, b+1={2, 22, 23, 29, 58, 116, 232}. Esto significa que b={1, 3, 7, 28, 57, 115, 231} y para
cada valor de b se obtiene un valor de j segun la Tabla 3.

Tabla 3: Valores de j para cada valor de b seleccionado, cuando a=1.

b
1 116
3 58
7029
28 8
57 4
115 2
231 1

4. Metodologia

El problema a resolver en superficies dopadas se realiza utilizando el enfoque FKT. La Figura 3 muestra un
esquema de este modelo fisico. Los muelles reflejan la interaccion &tomo-atomo en la capa superficial del cuerpo
deslizante superior y su relacion atomo-atomo con el grueso. El potencial de interaccion entre estos dtomos y la
superficie de referencia del movimiento relativo movimiento relativo se realiza mediante una funcion
trigonométrica.
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Figura 3: Esquema del modelo FKT.

Un atomo concreto de la superficie deslizante es sefialado es indexado con j, y el desplazamiento relativo del atomo
j, con una masa m, por ¢;. Por tanto, la fuerza de inercia se representa por m % . La fuerza de amortiguacion, de
naturaleza viscosa, asociada al movimiento absoluto del atomo esta representada por los términos f8 (Z—ij y
y (vB + %), y las fuerzas elasticas por (2 —& =& — fjﬂ) y K3¢;. La fuerza elegida para representar la
interaccion entre el 4&tomo j y la superficie fija es:

F(vg,&;,t) =%sen[2n(v3-t+6'j+fj)] %)
con j de 1 hasta N.
Las ecuaciones de equilibrio, donde se ha dividido por m, para cada atomo son:

2
d_51+md_fl+msfl_%sen[2n(v3-t+C'j+fj)]+%UB_%S(2 =0

dt? m dt m
2 ' (6)
a=¢ B+y dé 2K1+K b . y K
TZN Td_:q'%&v —;sen[ZT[(vB “t+c-j+En)] T, VB _;1(51\/—1 +én41) =0
Asi, la ecuacion de equilibrio para el atomo j es:
d%&j By dEj | 2Ki+K, b , y K
F'{'TE-FTS} —;sen[Zn(vB ‘t+c °] +f])] +;UB _;1(51"1 +E]’+1) =0 (7)

De lo anterior se deduce que el modelo unidimensional no lineal consiste en un sistema de ecuaciones diferenciales,
cada una de ellas asociada al &tomo j, mas las condiciones de contorno. Todas las variables y todos los parametros
se han adimensionalizado, considerando unidad la relacion x;/m y A. El resto de las magnitudes se definen en
términos de estas magnitudes, relacion rigidez/masa y longitud. Sumando el desplazamiento relativo de cada uno
de los N atomos y multiplicandolo por la relacion x»/m se obtiene la fuerza de friccion total por unidad de masa no
estacionaria para una velocidad constante de la superficie en movimiento, vg:

K2

f®O=-2%"L80 ®)

m

5. Resultados

En la Tabla 4 se puede ver el valor medio de la fuerza de friccion, obtenido con el MESIR para los valores de x»/m
analizados.

En la Figura 4 se puede observar la variacion de la fuerza de friccion, Ecuacion 8, para los patrones de dopado
seleccionados.
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Los diagramas de fase, Desplazamiento-Velocidad, se pueden ver en la Figura 5

Tabla 4: Media de la fuerza de friccion para diferentes valores de %

K2 —
~ Ir
1,1 6,735
1,2 4,552
1,3 3,129
1,4 1,880
1,5 0,891
1,6 0,0947
1,7 0,0965
1,8 0,0986
1,9 0,1008
8 8 8
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Figura 4: Fuerza de friccion dopada con':n—2 iguala: 1,1 a); 1,2b); 1,3 ¢); 1,4d); 1,5¢); 1,6 f); 1,7 g); 1,8 h); 1,9

i)
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Figura 5: Diagramas de fase con’:n—2 igual a: 1,1 a); 1,2b); 1,3 ¢); 1,4d); 1,5¢); 1,6 ); 1,7 g); 1,8 h); 1,91)

6. Conclusiones

Los resultados obtenidos muestran un cambio significativo en el comportamiento de la fuerza de friccidon en
funcion del parametro k2/m, que representa la relacion entre la rigidez de la interaccion atomo-atomo entre
superficies y su masa. En la Tabla 4 se aprecia una disminucion pronunciada en la fuerza de friccion media hasta
alcanzar un minimo cercano a k2/m = 1,6, a partir del cual la fuerza permanece practicamente constante.

Este comportamiento puede interpretarse desde la teoria del modelo FKT y las condiciones de pérdida de
analiticidad descritas por Aubry. Para valores bajos de k2/m, el sistema exhibe trayectorias cadticas, como se
aprecia en los diagramas de fase de la Figura 5Sa-e. Este régimen cadtico esta asociado a movimientos irregulares
de tipo stick-slip, donde la interaccion con el potencial periddico de la superficie receptora es fuerte y no se puede
evitar el paso por los maximos del potencial.

A medida que k2/m aumenta, se alcanza una configuracion cuasiperiddica (Figura 5f-1), en la que el acoplamiento
entre a&tomos permite una reorganizacion mas eficiente de la cadena atémica. Esto favorece trayectorias mas suaves
que evitan los maximos del potencial, lo que explica la reduccion drastica de la friccion observada. Estos resultados
son consistentes con el fenomeno de superlubricidad predicho teéricamente para sistemas incommensurables,
como se obtiene al utilizar una relacion M/N = 144/233, proxima al nimero aureo.

La introduccion de patrones de dopaje ciclico también influye en la respuesta del sistema. Para bajas frecuencias
de dopado (bajas j), la interferencia de los atomos dopados genera irregularidades en el potencial efectivo,
intensificando la respuesta caodtica. En cambio, al aumentar el nimero de ciclos de dopado, la estructura se
estabiliza y el sistema alcanza un régimen de friccion minima.

Estos resultados refuerzan la idea de que es posible modular el comportamiento de la fuerza de friccion mediante
un disefio atdmico de la superficie, lo que puede tener importantes implicaciones tecnolégicas. Por ejemplo, se
podrian disefiar superficies que alternen zonas con alta friccion (para fijacion) y baja friccion (para movimiento
libre), sin necesidad de lubricacion externa. Este enfoque puede ser particularmente 1til en sistemas MEMS o
dispositivos en condiciones extremas donde los lubricantes convencionales fallan.
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