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Introduccién

Para los ingenieros y cientificos dedi-
cados al desarrollo de nuevos mate-
riales, el principal objetivo es la mejora
continua de sus propiedades (pesos,
prestaciones mecanicas, propiedades
fisicas, quimicas, etc.), pero también
hay que considerar otros de espe-
cial interés como son la multifuncio-
nalidad, la procesabilidad o el coste,
por ejemplo, de cara a conseguir

productos de gran calidad a disposi-
cién de los usuarios finales.

Uno de los usuarios mas exigentes, en
cuanto a lo que prestaciones de mate-
riales se refiere, son las Fuerzas Arma-
das, por su necesidad de incorporar
en los sistemas militares tecnologias
punteras lo que obedece, en muchos
casos, a la busqueda de una ventaja
cualitativa y a la capacidad de disua-
sion sobre el potencial adversario.

Aunque el margen de mejora de las
prestaciones de los materiales consi-
derados como convencionales puede
parecer pequefio, la comunidad cien-
tifica y tecnolégica de este sector ha
recurrido durante los ultimos tiempos
anuevos conceptos y estrategias para
lograr saltos cualitativos importantes.
Algunos son los materiales arquitec-
tonicos, los jerarquicos, las herra-
mientas de simulacion multiescala
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o las técnicas de aprendizaje automa-
tico, que supondran un avance muy
significativo en la ciencia e ingenieria
de materiales para lograr los objetivos
comentados anteriormente. Este arti-
culo tratara de aclarar qué son estos
conceptos y cdmo se aplican dentro
el ambito del desarrollo de nuevos
materiales.

El aprendizaje automatico

La digitalizacion y la virtualizacion
también son cada vez mas importan-
tes en la ciencia de los materiales: la
investigacion, el desarrollo y la pro-
duccion de nuevos materiales depen-
den cada vez mas de la disponibilidad
de herramientas de simulacién y de
aprendizaje automatico en el que la
inteligencia artificial (IA) adquiere y
aplica de forma autébnoma nuevos
conocimientos, pudiendo permitiralos
investigadores desarrollar materiales
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Grafico representativo del modelado multiescala. La quimica de un material se puede probar con la mecanica cuantica; sus propiedades
térmicas y mecanicas, con técnicas atomisticas; y sus propiedades a micro y macroescala, con métodos continuos. El salto de un nivel
a otro puede generar un poderoso modelo predictivo. (Fuente: John Lawson, Alexander Thompson, www.nas.nasa.gov)
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en un entorno puramente virtual. La 1Ay
los métodos de aprendizaje automatico
especificamente adaptados a las simu-
laciones de materiales permiten lograr
una importante ventaja de velocidad,
en comparacion con los métodos de
simulacion convencionales basados en
célculos clasicos o de mecanica cuan-
tica. Esto redunda en la capacidad de
desarrollar sistemas de materiales méas
grandes y complejos en un entorno
puramente virtual, y comprenderlos y
optimizarlos hasta el nivel atémico.

En los principios basicos del apren-
dizaje automatico, utilizado para las
simulaciones en la ciencia de los
materiales, hay que incluir el proceso
de adquisiciéon de datos y los méto-
dos de aprendizaje activo. Los algo-
ritmos de aprendizaje automatico no
solo permiten a la inteligencia artificial
procesar los datos de entrada, sino
también encontrar patrones y corre-
laciones en grandes conjuntos de
datos, aprender de ellos, y hacer pre-
dicciones y decisiones autonomas.

En cualquier caso, para ampliar las
posibilidades de las simulaciones de
materiales en el futuro, los expertos
en la materia sugieren el desarrollo
de métodos hibridos que combinan
meétodos convencionales y de apren-
dizaje automatico.

El analisis multiescala

Normalmente, en la definicion de las
prestaciones de los productos futuros
se establecen requisitos que superan
las capacidades de los materiales que
estan inmediatamente  disponibles.
Componentes cada vez mas pequefos
y ligeros, mejores propiedades mecani-
cas 0 mayor nimero de funcionalidades,
entre otros. En definitiva, los cientificos e
ingenieros deben encontrar soluciones
cada vez mas complicadas.

Este desafio se extiende mas alla de
saber elegir qué material o combina-
cién de materiales se podria usar, de
sus estructuras o de cémo se fabrica
una pieza terminada. Para optimizar
su disefio, aprovechar realmente los
beneficios que ofrecen los materiales
avanzados y entender las relaciones
entre su estructura y sus propiedades,
se debe adoptar un enfoque «multies-
cala». Esto consiste en considerar
como las diferentes escalas de longi-
tud (es decir, desde macroscoépicas a
microscopicas y nanoscopicas) y las
diversas estructuras contribuyen a las
propiedades de los productos finales.
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Este material arquitecténico, mas delgado que un cabello humano, puede absorber los
impactos de microparticulas que viajan a velocidades supersonicas.
(Fuente: www.caltech.edu)

El comportamiento de los materiales es
el resultado de fendmenos fisicoquimi-
cos que ocurren a diferentes escalas.
Para entenderlo, es necesario aplicar la
técnica de andlisis adecuada a la escala
en que se origina el comportamiento
que se quiere estudiar, hasta llegar a
la escala ingenieril, que es en la que
se sitUan las piezas, aparatos y siste-
mas que se pretenden disefar. Depen-
diendo de la escala, cada técnica de
simulacion aporta diferente informacion
de utilidad. Las simulaciones a escala
béasica ayudan a comprender el origen
del comportamiento del material, anali-
zar efectos de refuerzos, aditivos, etc.
Conforme se incrementa la escala, la
simulacion permite evaluar como se
van acumulando efectos y se va perfi-
lando el comportamiento del material.

Las simulaciones para el disefio de
materiales multiescala son un ambito
cientifico en rapido crecimiento. Con
el aumento de la capacidad de pro-
cesamiento de los ordenadores y los
métodos numéricos cada vez mas
especializados, se pueden lograr muy
buenas simulaciones de la meca-
nica de los materiales. Lamentable-
mente, no existe una féormula Unica
que pueda describir estos cambios a
medida que avanzamos de la subato-
mica a la macroescala, pero existen
herramientas que permiten analizar
mas rapidamente diferentes combi-
naciones de materiales y estructuras
para optimizar el rendimiento del pro-
ducto final.
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El andlisis multiescala permite disefar
con mas libertad, permitiendo realizar
cambios en los productos en funciéon
de multiples variables y explorar acti-
vamente nuevas areas de investiga-
cién de vanguardia y metodologias
de materiales que incluyen nanoma-
teriales, materiales arquitectonicos,
jerarquicos o los inteligentes, entre
otros. Por tanto, los beneficios del
modelado y simulacion de materiales
multiescala mejoran de manera inte-
gral la productividad en | + D.

Materiales arquitecténicos

Los materiales arquitectonicos son
materiales multifasicos y/o celulares en
los que la distribucion de las fases se
controla y optimiza cuidadosamente
para lograr funcionalidades o propie-
dades especificas. Estos materiales
pueden considerarse como un medio
homogéneo en el que las propiedades
son funcion de la forma en que la mate-
ria esta dispuesta en la celda unitaria y
de las del material constituyente.

En un principio, la investigacion en
este campo ha dado como resul-
tado la identificacion de una serie de
estructuras topolégicamente simples,
faciles de fabricar y estables (tipo
honeycombs), que se han optimizado
para obtener una rigidez y resisten-
cia especificas, proteccion frente a
impactos y explosiones, absorcion
acustica, dispersién de ondas, disi-
pacion del calor y combinaciones de
todas estas propiedades.
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Estructura jerarquica de la Torre Eiffel. Tiene mas de 300 metros de altura, con una base cuadrada de 100 metros por lado. La estructura
mas grande esta compuesta por una celosia donde vigas diagonales con dimensiones del orden de decenas de metros conectan
elementos entre si. Cada viga individual tiene dimensiones de seccion transversal de centimetros, compuestas de un material de hierro
con una estructura atémica de atomos de hierro, carbono, silicio y manganeso en una estructura de celosia en la escala Angstrom
(10"° metros). (Fuente: Laboratorio de Mecanica y Biologia Osea, Universidad de Indiana-Universidad de Purdue en Indianapolis)

En los uUltimos afos, los grandes avan-
ces en las técnicas de fabricacién
(fundamentalmente las tecnologias
de fabricacion aditiva) y el desarrollo
de las nuevas herramientas de mode-
lado multifasicas, y multiescala e IA,
han permitido la obtencién de nuevos
materiales arquitectdnicos con geo-
metrias mas complejas y un control
mas preciso sobre la distribucién de
las fases solidas y los huecos, desde
la escala nanométrica hasta la macro-
métrica. El resultado son materiales
celulares con propiedades como la
densidad, rigidez, resistencia, absor-
cion de energia, permeabilidad o
reactividad quimica, no alcanzadas
anteriormente. Ademas, existe la mul-
tifuncionalidad, que promete avances
importantes en areas tecnoldgicas
como, por ejemplo, en el caso de los
recubrimientos funcionales.

Algunas de las lineas de investiga-
cién mas interesantes en este campo
son la exploracion de los efectos del
tamano en el desarrollo de materiales
nanoestructurados para la obtencién
de mejores propiedades, la investi-
gacion de celdas unitarias geométri-
camente complejas con respuestas
mecanicas mas eficientes, métodos
de fabricacion novedosos con mayor
resolucién y escalabilidad, y el desa-
rrollo de herramientas de optimiza-
cién de disefio mejoradas.

Materiales jerarquicos

Los materiales jerarquicos son mate-
riales organizados en estructuras de
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multiples tamafos; es decir, contie-
nen elementos estructurales que, a su
vez, tienen estructura. El orden jerar-
quico de una estructura o de un mate-
rial puede definirse como el nimero n
de niveles de escala con estructura
reconocida. Por ejemplo, un sélido
que se componga de varias capas de
distinto grosor, o que tenga cavida-
des tubulares y concéntricas ocupa-
das por atomos, se puede considerar
una estructura jerarquica. Esta jerar-
quia estructural puede desempefar
un papel importante en la determina-
cién de las propiedades del material a
nivel de producto.

La comprensién de los efectos de la
estructura jerarquica puede orientar
la sintesis de nuevos materiales con
propiedades fisicas que se adaptan
a aplicaciones especificas. Estos
materiales son materiales extremos
y se puede, por ejemplo, lograr una
relacion resistencia/peso extrema-
damente grande. El desarrollo de
este tipo de materiales es un tema
interdisciplinario que incluye con-
ceptos de ciencia de los materiales,
quimica, nanotecnologia e incluso la
biotecnologia, debido a su naturaleza
bioinspirada. La naturaleza utiliza una
jerarquia de escalas de tamafio y unas
estructuras escalonadas para cons-
truir materiales ligeros y resistentes
desde un punto de vista mecanico.

Estos materiales se utilizan en aplicacio-
nes como la proteccidn, infraestructuras,

monitorizacion de la salud estructural y
autorreparacion.

Conclusiones

El modelado y la simulaciéon estan
transformando la ciencia de los
materiales, hasta tal punto que se ha
convertido en una herramienta indis-
pensable para acelerar y optimizar el
descubrimiento de nuevos materiales
que cubran los requisitos cada vez
mas exigentes en cuanto a prestacio-
nes y multifuncionalidad que los futu-
ros sistemas de defensa necesitan.

Nuevos materiales, como los deno-
minados arquitecténicos o los jerar-
quicos, han despertado un enorme
interés porque muestran compor-
tamientos nuevos y personalizados
mediante la interaccion entre las pro-
piedades del material y la geometria.

Durante los préximos afios, se espera
un gran progreso en la optimiza-
cion de las propiedades mecanicas
y multifuncionales. Paralelamente,
también se contemplan progresos
en la mejora de las herramientas de
simulaciéon y aprendizaje automa-
tico ya que, a dia de hoy, no se tiene
constancia de la existencia de un
algoritmo o herramienta que brinde la
capacidad de disefio de materiales y
estructuras con comportamientos no
lineales, sin olvidar las técnicas de
fabricacién escalables que permiten
la produccion rapida de materiales a
gran escala con caracteristicas con-
troladas a micro y nanoescala.
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