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RESUMEN 

La estabilidad mecánica de los óxidos formados sobre las aleaciones de uso industrial, y su adhesión al 

sustrato metálico es de vital importancia para determinar la susceptibilidad de las aleaciones a los medios en 

contacto y la aplicabilidad en condiciones de alta temperatura u otras condiciones extremas. En este contexto, 

la energía de adhesión es uno de los parámetros principales a determinar. Los métodos atomísticos como la 

Teoría del Funcional de la Densidad (DFT) se presentan como una herramienta fundamental para calcular 

este parámetro en interfases Oxido/Metal. En este trabajo se estudia con esta técnica la interfaz 

Fe(BCC)/Magnetita. El interés en este sistema radica en que se ha visto que la magnetita (Fe3O4) es el óxido 

en contacto con el metal en condiciones de corrosión generalizada, e incluso las capas de óxido pasivante 

pueden tener cierta similitud con esta desde el punto de vista estructural. Dado que la magnetita es una 

espinela inversa de estructura cristalina  y el hierro posee una estructura BCC, se modela la interfaz 

Fe3O4[001]-Fe[001] teniendo en cuenta que experimentalmente se observa la relación de orientaciones 

Fe3O4[100]||Fe[110] para la misma. A lo largo de la dirección [001] en el óxido se alternan los planos de 

composición FeO2 y Fe, aunque aquí solo se trata la terminación Fe de la magnetita, ya que se ha demostrado 

que forma la interfaz más estable [1,2]. Se utiliza DFT para calcular el trabajo necesario para deslizar las 

superficies en relación a las direcciones principales de la interfaz, para luego calcular el potencial interfacial 

en función de las coordenadas generalizadas de la misma según el modelo de WEI y HUTCHINSON [3]. 

Este potencial puede ser utilizado en modelos de meso escala de la interfaz, por ejemplo para el cálculo de la 

tenacidad de la misma. 

Palabras clave: Adhesión Interfacial, Potencial Interfacial, Magnetita, DFT. 

ABSTRACT 

The mechanical stability of oxides formed on metallic alloys is a key concern in the determination of 

component susceptibility to the medium in contact and the applicability of the alloy to high temperatures and 

other extreme conditions. In this context, the energy of adhesion is a key parameter. Density functional 

Theory (DFT) and other atomistic methods are fundamental tools in the determination of this quantity for 

Metal/Oxide interfaces. In this paper Fe(BCC) / Magnetite interface is assessed within the DFT approach. 

This system is of general interest, given that magnetite (Fe3O4) is the oxide in direct contact with the metal 

under generalized corrosion and for a wide range of conditions. Moreover, it has been demonstrated that 

passive films on iron alloys exhibit similar structural properties. Magnetite is an inverse spinel with  

structure, while Iron has a BCC crystal structure. The interface Fe3O4[001]-Fe[001] is modeled. The 

orientation relationship experimentally observed for this interface is Fe3O4[100]||Fe[110]. In the (001) 

direction, atomic layers with compositions FeO2 and Fe are alternated. Here only the Fe termination is 

treated, as it has been proved that it constitutes the most stable interface [1,2]. DFT is used to calculate the 

work needed to relatively slide the oxide and metal surfaces in reference to the principal directions of the 

interface. Hence, it is possible to calculate the interface potential according to the model by WEI and 

HUTCHINSON [3]. This potential can be used for construction of meso scale models of the interface for a 

complete study of its properties.  
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INTRODUCCIÓN 

La integridad de la capa de óxido formada sobre las aleaciones metálicas de uso industrial es importante 

cuando se evalúa la aplicabilidad y resistencia de la aleación. En particular el sistema Fe/Fe3O4 tiene una gran 

importancia tecnológica. Entre los óxidos que se producen cuando las aleaciones de hierro son corroídas en 

un ambiente oxidante, la capa más interna es magnetita u otro óxido de estructura y composición similar [4–

6]. A modo de ejemplo se puede mencionar el caso de los reactores nucleares en las tuberías de acero al 

carbono donde la temperatura es alta (>100 ºC) se desarrolla un film duplex [7] que consiste con una capa 

interna de magnetita y una capa externa de hematita. Los residuos generados a partir de la delaminación y 

astillado de esta capa de óxido pueden actuar como modificadores de las condiciones de flujo del líquido 

refrigerante y como transportadores de material radioactivo, y se han hecho grandes esfuerzos para reducir la 

presencia de los mismos en el fluido circulante [8,9]. Por otro lado, en los trenes de laminación en caliente 

los aceros al carbono desarrollan una capa de óxido que sigue creciendo durante el enfriamiento y el 

enrollado. Esta capa de óxido suele componerse de una capa externa de hematita (Fe2O3), una capa 

intermedia de magnetita, y en contacto con el metal se encuentra la wüstita que por descomposición eutéctica 

suele dar lugar a una cantidad considerable de magnetita en equilibrio [10]. Esta capa de óxido debe ser 

removida entre laminaciones subsiguientes, y en los últimos años se han estado desarrollando métodos 

mecánicos de decapado con el objetivo de reemplazar el decapado químico que puede causar problemas 

ambientales [11,12]. Para estos métodos, la capacidad de remoción de la capa de óxido está íntimamente 

ligada a la integridad mecánica de la misma  [13].  

A raíz de todos estos motivos el estudio de la integridad mecánica de la capa de óxido se ha 

convertido en una preocupación primaria durante las últimas décadas. Una clasificación de los modelos de 

fractura ha sido recolectada por SCHÜTZE [14,15] considerando como parámetros al estado de tensiones que 

afecta al óxido superficial y la orientación relativa entre una posible fisura y la interfaz metal / óxido. Los 

autores también revisan los criterios de falla asociados en cada caso. El astillado se cita como un ejemplo. 

Este modo de falla puede encontrarse en sistemas donde la interfaz es más débil que el óxido, y bajo 

tensiones de compresión. La nucleación y crecimiento de fisuras pueden originarse cuando las deformaciones 

alcanzan un valor crítico  que puede ser calculado en función de las constantes elásticas del metal y del óxido 

y de las propiedades de adhesión entre ambos materiales.  

Es evidente entonces que las propiedades de la interfaz metal / óxido en el sistema hierro / magnetita 

deben ser determinada en forma precisa. Para dar una medida cuantitativa de estas propiedades, muchos 

autores reportan el trabajo de separación [16–18], que se define como el trabajo reversible requerido para 

separar la interfaz en dos superficies libres despreciando la deformación plástica. 

Experimentalmente, entre los métodos para determinar el trabajo de separación pueden encontrarse el 

dispositivo de torsión-balance [19], el ensayo de ampollado inverso [20], el ensayo de micro tracción que se 

realiza dentro de un microscopio electrónico de barrido [21,22], y el ensayo de macro tracción [17]. Sin 

embargo, todos estos métodos requieren cierta complejidad experimental, por lo que los datos disponibles 

son difíciles de conseguir y escasos. 

Por otro lado, es posible abordar el problema desde el punto de vista computacional. Entre los 

métodos más utilizados se encuentran los métodos atomísticos que se han usado intensamente en un gran 

número de sistemas metal /óxido. Los cálculos se concentran principalmente en la determinación del trabajo 

de separación Wsep. En particular la teoría de la densidad funcional (DFT) [23,24] se utiliza con éxito para en 

un gran número de casos de decohesión interfacial [3,25–27]. Los cálculos se concentran principalmente en 

la determinación del trabajo de separación. Por ejemplo en los trabajos de QUI y HECTOR [28,29] se 

utilizan cálculos de primeros principios para distintos sistemas.  

Otro parámetro importante en la descripción de la resistencia interfacial es el comportamiento ante 

solicitaciones de corte. Esto se debe principalmente a que en sistemas reales la solicitación de las interfaces 

metal /óxido suelen ser en modo mixto [3,30]. En situaciones tecnológicas, las cargas sobre la interfaz suele 

ser en tracción pura o modo I, en corte puro o modo II, o cualquier estado intermedio o de mezcla entre 

ambos modos puros [31,32]. En este contexto, los cálculos a nivel atomístico permiten describir las fuerzas 

generalizadas que actúan sobre las superficies de los materiales que componen la interfaz en todo el rango de 

desplazamientos relativos mediante una función potencial generalizada que puede reconstruirse a partir de un 

número finito de cálculos de energía total [3]. 
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 MÉTODOS 

La Teoría de la Funcional Densidad (DFT) [23,24] se usa a a través de la implementación en el Viena Ab-

Initio Simulation Package (VASP) [33,34]. Las Interacciones ión-electrón se tratan mediante el método de las 

ondas planas aumentadas (PAW) [35]. Se considera una expansión en ondas planas con una energía de corte 

de 500 eV. Las interacciones de correlación e intercambio se tratan mediante la aproximación del gradiente 

generalizado según PERDEW et al. [36]. Las Integraciones en la zona de Brillouin se realizan utilizando una 

grilla de MONKHOST PACK[37]. Las ocupaciones electrónicas se tratan con el método del tetraedro con 

correcciones de BLÖCHL [38]. 

 

2.1 Cálculos en volumen 

La Magnetita tiene una estructura de espinela inversa ( mFd 3 ). Los grados de libertad internos son 

relajados para obtener el estado fundamental que se muestra en la Figura 1. En esta estructura el oxígeno 

forma una red fcc mientras que el hierro ocupa los sitios tetraédricos y octaédricos. Estas subredes están 

acopladas en forma antiferromagnética [39,40]. A lo largo de la dirección 001, las capas atómicas alternan su 

composición entre Fe y FeO2. La energía total se calcula en función del volumen y luego se utiliza la 

ecuación de estado de Birch-Murnaghan para obtener el parámetro de red [41]. Un trabajo similar se lleva a 

cabo con el hierro teniendo en cuenta su estructura BCC. Los parámetros de red que se encuentran son  = 

2.842 Å para el hierro BCC ferromagnético y para la magnetita. La grilla de MP se toma de 7x7x7 para la 

magnetita en volumen y de 15x15x15 para el hierro BCC , logrando una convergencia de 0.1 meV.  

 

Figura 1: Estructura cristalina de la Magnetita. A la Izquierda, esquema de las posiciones atómicas dentro de la celda 

unidad. A la derecha se muestra la sucesión de planos [001] con su alternancia en composición. 

2.2 Cálculos de superficie 

DAVENPORT et al. [5] obtuvieron las relaciones de orientación entre un substrato de hierro y la magnetita 

que crece sobre este. Obtienen que la relación que más ocurre es [100](001)Fe || [110](001)Fe3O4. Observan 

que estas relaciones se deben a que en la dirección [100] del hierro BCC las distancias interatómicas muy 

similares a las que ocurren en la dirección 110 del óxido. Por lo tanto, en el modelo a construir deben 

respetarse estas observaciones.  

Dado que es necesario reproducir las propiedades de una interfaz en equilibrio con los materiales en 

volumen, es necesario construir el modelo de interfaz con las láminas de cada material suficientemente 

gruesas como para que en las capas más internas se reproduzcan las propiedades de los materiales en 

volumen. Esto se logra estudiando la convergencia de la energía de superficie en función del número de 

capas atómicas de las laminas superficiales.  

El modelo superficial de hierro se construye con una supercelda de simetría tetragonal con un átomo 

por capa atómica. Las dimensiones en el plano de la superficie son consistentes con el parámetro de red 

calculado en el volumen. Se introduce un clivaje con una región vacía para prevenir la interacción entre 

imágenes periódicas. Las pruebas de convergencia muestran que una altura de vacío de 8Å es suficiente para 

una lámina de 12 capas atómicas. Luego, siguiendo el método de BOETTGER [42] se calcularon las energías 

para láminas de 4 a 15 capas atómicas. Se encontró que la energía de superficie está bien convergida para una 
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lámina de siete capas atómicas con una tolerancia de 0.03 J/m² y con un valor de 2.47 J / m², que está en buen 

acuerdo con otros estudios DFT de hierro BCC [43]. La grilla de Monkhorst-Pack utilizada fue de 15x15x1, 

mientras que el resto de los parámetros se mantuvieron como en los cálculos de volumen.  

Para evaluar la lámina superficial de magnetita, debe tenerse en cuenta que debido a las 

composiciones alternadas en el plano (001), una lámina superficial estequiométrica de magnetita tendrá 

necesariamente dos superficies distintas. Para obtener dos superficies equivalentes de composición Fe, es 

necesario tomar una lámina estequiométrica y agregar una capa atómica de hierros tetraédricos sobre la capa 

de composición FeO2, reproduciendo la secuencia que se da en el material en volumen. En este caso, la 

energía de superficie depende del potencial químico de oxígeno y puede calcularse en el límite inferior del 

rango de estabilidad de la superficie, o límite pobre en oxígeno (O-poor) [1,44]. Las láminas se construyen 

usando las dimensiones una celda unidad de magnetita para el plano de la interfaz. Las pruebas de 

convergencia muestran que un vacío de 8 Å y un apilamiento de 11 capas atómicas reproducen la energía de 

superficie en el límite pobre en oxígeno de 1.61 J/m² dentro de una tolerancia de 0.01 J/m² . Para el cálculo se 

utilizó una grilla de Monkhorst-Pack de 7x7x1, manteniendo el resto de los parámetros como en el cálculo de 

volumen. No se investiga en este trabajo la lámina de magnetita de terminación FeO2 puesto que se ha 

mostrado en trabajos anteriores que la interfaz más estable es aquella formada por el óxido con composición 

FeO2 en su capa atómica terminal.  

2.3 Cálculos de Interfaces 

El modelo de interfaz se construye a partir de las láminas superficiales convergidas en número de capas 

atómicas como se explicó anteriormente. La supercelda del modelo se muestra en la Figura 2. Se toma la 

lámina de 11 capas atómicas del óxido con terminación Fe obtenida de las pruebas de convergencia. Sobre 

ella se apila la lámina de hierro BCC de 7 capas atómicas, a la que se le aplica una rotación de 45º y se le da 

una multiplicidad de 2x2. De esta manera se logra generar la interfaz manteniendo las relaciones de 

orientación observadas experimentalmente. Debajo de la lámina de óxido y sobre la lámina de hierro se 

introducen espacios vacíos que en total suman una altura de 8 Å, para evitar la interacción entre las 

superficies libres. De esta manera, la región central de la supercelda es la que emula a la interfaz.  

Para el apilamiento entre óxido y metal quedan por determinar la distancia interfacial d y el 

desplazamiento relativo entre ambas láminas. Analizando el detalle de las vistas de las capas atómicas 

adyacentes a la interfaz pueden observarse tres posiciones relativas características. En la posición Hollow, el 

hierro tetraédrico del óxido queda posicionado sobre el sitio octaédrico de la última capa metálica. En la 

posición Top, el mismo hierro tetraédrico queda directamente sobre un hierro metálico. Por último, en la 

posición Bridge el hierro tetraédrico queda sobre el punto medio del segmento 100 del metal que une a dos 

átomos de hierro.  

 

Figura 2: Sobre el borde izquierdo se muestra la supercelda que sirve como modelo de interfaz. Las direcciones indica-

das sobre los lados de las superceldas se refieren a la celda unidad del óxido. Las vistas del plano (001) indican los api-
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lamientos Hollow, Top y Bridge desde un punto de vista desde la lámina de óxido. Se muestran la primer capa de metal y 

las dos primeras capas del óxido adyacentes a la interfaz.  

La distancia interfacial es aún un parámetro a determinar. Para hacerlo, para cada una de las 

posiciones relativas, se arman las superceldas con para un conjunto de valores de d, y se calcula la energía 

total de cada una de las estructuras. La estructura de equilibrio estará dada por la distancia interfacial que 

corresponda con el mínimo de energía. De esta manera se logra estudiar el comportamiento de la interfaz ante 

una solicitación de modo I o tracción pura.  

Por último, dado que también es necesario conocer la conducta de la interfaz sobre una solicitación en 

modo II o de corte, se elabora un plan de cálculo que permita conocer la transición entre las posiciones 

Hollow, Bridge y Top. Si se toma por ejemplo la posición Hollow, las direcciones 100 y 110 del óxido se 

comportan como las direcciones principales de la interfaz. Tomando en cuenta la última capa atómica del 

metal y la capa de hierros tetraédricos en el óxido, la descripción del desplazamiento relativo entre ambas 

láminas puede describirse a partir de traslaciones de lo que ocurra en el triángulo formado por las posiciones 

Hollow, Top y Bridge indicado en la Figura 3. Por esta razón, se toman los segmentos entre Hollow y Bridge 

sobre la dirección 110, y entre Hollow y Top en la dirección 100. Se define una partición de cada uno de 

estos segmentos de manera de definir una serie discreta de desplazamientos s100 y s110 en las direcciones 

[100] y [110] respectivamente y en el plano de la interfaz. Para cada uno de estos desplazamientos debe 

realizarse el mismo barrido en la distancia interfacial d. 

 

Figura 3: Esquema de la unidad mínima de coordenadas posibles en el plano de la interfaz. Se marcan como ejemplo los 

puntos con las posiciones  

3. RESULTADOS 

3.1 Cálculos en modo I - Tracción 

En primer lugar se realizan los cálculos de la energía total de la supercelda en función de la distancia 

interfacial d para las posiciones características Hollow, Top y Bridge. La distancia interfacial se toma como 

la altura entre las últimas capas atómicas adyacentes a la interfaz en cada lámina. A partir de las energías 

totales se define la energía de adhesión  

 )()(
1

 dEdE
A

Ead  (1) 

en donde A es el área subtendida por la interfaz, E(d) es la energía total calculada para una distancia 

interfacial dada, y E(d=∞) corresponde a la energía de la supercelda a una separación suficientemente grande 

como para que la interacción entre láminas sea nula. En la práctica E(d=∞) se toma como la suma de las 

energías calculadas para las láminas por separado. En todos los casos se toma una grilla de Monkhorst-Pack 

de 7x7x1 y acoplamiento ferromagnético entre los hierros de las capas atómicas contiguas a la interfaz. La 
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energía de adhesión así definida puede ajustarse a una Relación Universal de Energía de Ligadura (UBER) 

[45,46]  
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donde Wsep es el trabajo de separación, d0 es la distancia interfacial de equilibrio y l es un parámetro de 

escala.  

Los resultados del ajuste UBER se muestran en la Tabla 1. Se observa que la configuración Hollow es 

la interfaz más cohesiva. La distancia interfacial de equilibrio es la menor en este caso. El valor del trabajo de 

separación para el caso Hollow está en buen acuerdo con los valores medidos mediante ensayos de micro y 

macro tensión por TOSCAN et al. [22] y NILSONTHI et al. [17] quienes reportan valores de 

aproximadamente 2J/m² para aceros al carbono. Las energías de fractura para la magnetita obtenidas por 

LIAO y CARTER [47] mediante un estudio DFT son mayores a 3 J/m². Esto indica que el óxido es más 

resistente que la interfaz en estudio. Según EVANS [48] con esta relación de resistencias, una compresión en 

la interfaz metal/óxido puede dar lugar al ampollado de la capa de óxido, donde la fisura interfacial puede 

crecer hasta que el óxido se astille, dejando desprotegido al metal.  

Tabla 1: Resultados de ajustes UBER para los apilamientos característicos de la interfaz Fe/Fe3O4 

INTERFAZ 

TRABAJO DE SEPARA-

CION 

DISTANCIA INTERFA-

CIAL DE EQUILIBRIO PARÁMETRO DE ESCALA 

Hollow 1.93 1.3 0.72 

Bridge 1.18 1.9 0.76 

Top 1.04 2.2 0.65 

 

3.2 Cálculos en modo II / corte 

La caracterización del comportamiento de la interfaz en modo I es una parte primordial en la descripción de 

la resistencia de la interfaz. Sin embargo, sólo con el trabajo de separación no es suficiente para la evaluación 

de la resistencia bajo una solicitación en modo mixto. La necesidad de este recurso se encuentra en la 

importancia de la solicitación mixta en los casos de delaminación del óxido superficial. Es necesario, 

entonces recurrir a un modelo que de cuentas sobre la distribución de tensiones interfaciales con 

componentes normal y tangencial respecto del plano interfacial. Tal modelo puede encontrarse originalmente 

en los trabajos de SUN et al. [49] y más tarde en los trabajos de WEI y HUTCHINSON [3,30]. Se trata de un 

potencial interfacial que puede escribirse de la siguiente manera, 
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donde δ1 y δ2 son los desplazamientos relativos entre los bloques que conforman la interfaz en las direcciones 

tangencial y normal respectivamente, siempre relativos a la posición de equilibrio. En términos de los 

parámetros definidos anteriormente, 

       

Hollowdd

s

02

110,100110,100
1








 (4) 

siendo s el desplazamiento horizontal desde la posición Hollow hasta alguna posición a considerar, a lo largo 

de alguna de las direcciones [100] o [110]. Otros parámetros que aparecen son: el trabajo de separación 

generalizado  Γ0 , un nuevo parámetro de escala δ, la función f(δ1) y β, que deberán ser determinados. En 

primera instancia debe notarse que para una separación normal pura, i.e. δ1 = 0, la ecuación Erro! Fonte de 

referência não encontrada. puede reducirse al modelo UBER de la ecuación Erro! Fonte de referência 

não encontrada., ya que dicho modelo ha demostrado ser representativo de cálculos atomísticos en un gran 

número de interfaces. Por lo tanto puede imponerse que f(δ1=0) = 0 y entonces debe ser que  Γ0 = Wsep
Hollow

 y 

δ= l
Hollow

. Queda entonces determinar la forma que toma  f(δ1) y β. Para ello se trabaja sobre el esquema de 
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cálculo presentado en la Figura 4, tomando particiones de los segmentos Hollow – Top en la dirección [100] 

y Hollow-Bridge en la dirección [100], barriendo en las coordenadas δ1 en cada dirección, y para cada valor 

de δ1 se calculan las energías con una serie de valores de δ2 .  

El potencial interfacial de la ecuación Erro! Fonte de referência não encontrada. puede linealizarse 

de la siguiente forma 
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de manera que para cada serie de energías E(δ1, δ2) con δ1 fijo, f(δ1) y β resultan de un ajuste lineal a la 

función LINEAL así definida. En los trabajos de Hutchinson y Wei se toma una alternativa algo distinta, 

donde se plantean una serie de cálculos de energía total en algunos sitios característicos, primero con δ1= 0 y 

luego con ∂W/∂δ2  = 0, para obtener por reemplazo directo los parámetros incógnita. Esta aproximación es 

algo más sofisticada a la que se presenta aquí, pero requiere conocer con cierta precisión el punto de mínima 

energía para cada δ1, lo que puede ser tan costoso como el planteo que conlleva la resolución por ajuste lineal 

de la ecuación Erro! Fonte de referência não encontrada..  

El abanico de rectas que se obtiene para cada dirección se observa en la Figura 5. β resulta ser una 

constante aproximadamente igual a 1.45 para todos los puntos de ambas direcciones, lo cual es consistente 

con el planteo inicial y con lo reportado en trabajos de otros autores. La función f(δ1) se ilustra en la Figura 6. 

DISCUSIÓN 

Con las determinaciones de los parámetros intervinientes en la Ecuación Erro! Fonte de referência não 

encontrada. se logra tener una descripción completa del potencial interfacial. La ventaja de este 

conocimiento es que a partir del potencial es posible tener la ley de tensiones  entre las superficies 

interactuantes en una solicitación de carácter general,  

2
2

1
1 ;

 









W
T

W
T  (6) 

donde T1 y T2 son las las fuerzas por unidad de área que actúan sobre las superficies que conforman la 

interfaz en las direcciones tangencial y normal respectivamente. Esta ley de fuerzas puede ser usada como 

entrada en modelos de escala superior de la respuesta de la interfaz ante solicitaciones más generales y en 

escala de orden superior. TVERGAARD y HUTCHINSON [50] realizaron una serie de estudios donde 

obtienen leyes fenomenológicas para las relaciones tracción-desplazamiento para luego aplicar en un modelo 

de elementos finitos incluyendo la influencia de la plasticidad de uno de los componentes de la interfaz. Más 

recientemente WEI y HUTCHINSON [30] implementan el mismo método, pero obteniendo las tracciones y 

el potencial interfacial a partir de cálculos DFT como los aquí presentados, para aplicar en un modelo de 

elementos finitos en sistemas metal / óxido.  
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Figura 4: Esquema de cálculo para la resolución de los parámetros f(δ1) y β del potencial interfacial en la ecuación Erro! 

Fonte de referência não encontrada.. En el ejemplo del esquema se toma una partición del segmento Hollow – Top 

sobre la dirección [100]. para cada valor de s se evalúan varios valores de d.  

 

Figura 5: Función LINEAL detallada en la ecuación Erro! Fonte de referência não encontrada..Los puntos corres-

ponden a los cálculos, las líneas sólidas corresponden al ajuste lineal, siendo una recta para cada serie de δ1. 

 

Figura 6: Función f(δ1) en cada dirección. Los puntos corresponden con los ajustes de los abanicos de curvas de la Figu-

ra 5. Las líneas sólidas corresponden a un ajuste a estos datos calculados usando series de funciones trigonométricas.  
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CONCLUSIONES 

En el presente trabajo se utiliza un modelo atomístico DFT para evaluar las propiedades de la interfaz Fe/ 

Fe3O4 ante solicitaciones de corte y detracción. Se revisó la construcción de los bloques superficiales que se 

utilizarían luego para la construcción del modelo interfacial. Se comparó la adhesividad de los apilamientos 

característicos de la interfaz Fe3O4 / Fe(BCC) en el caso donde el hierro tiene una composición Fe en la capa 

atómica terminal, y utilizando el trabajo de separación como el parámetro principal. Siendo el apilamiento 

Hollow el de mayor adhesividad, se lo utiliza como punto de partida para evaluar el comportamiento del 

sistema ante solicitaciones de corte en las direcciones principales de la interfaz. Se obtuvieron los parámetros 

necesarios para completar la descripción del potencial interfacial a partir de los modelos disponibles en la 

literatura. Este potencial interfacial puede utilizarse como entrada de un modelo de escala superior para el 

estudio completo de los sistemas metal / óxido y los modos de falla característicos. 
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