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11 DLEDNING 

I h·i, man under;,og1..'1"de 111ekaniske egen;,kabcr/dcn mekaniske opforsel af kubisk-nadecentrerede 
metaller ng legeringer. sa falder materialerne klan i 10 grupper: Gruppen af "rene metaller" (i) og 
gruppen af "legeringer"· (ii) 111. Gruppe (i) 0111fa11er alu1pinium. nikkel og kobber. Gruppe (ii) om­
rauer f.eks. austeniti>ke stal og messing (og mange andre kobberlegeringer). Af de rene metaller 
horer M>h og n;crn1e,1 til i gruppe (ii). mens placeringen af gu ld og platinmetallerne er usikker pr1 
grund af lllilstr;ckl..elige eksperimemelle data. 

Den hed'! J..end1e 111anifes1a1ion af opdelingen i gruppe (i) og gruppe (ii ) er udviklingen af 10 for­
'kelligc typer af valsetextur. kobbertypen for gruppe (il og messingtypen ror gruppe (i i). som f.eks. 
lll·,kn.:vc1 i 12]. For,kellen mellem de 10 typer af 1cx1ur er illus1rere1 i Fig. I med { 111} polfigurer 
ror kobber og 111cssing valse! ved s1uc1empcratur. I denne forbindelse er det ikke nødvendig! al for­
''" polfigurernc. Det v;cscntligc er. al der er en megcl 1ydeligc forskel. I 1ex1ursammenhæng referc­
n.:r gruppeinddelingen 1il 1ex1urer i materialer val,et ved s1ue1empermur. Tex1uren viser sig ogsa al 
:1lh;cngc af tlcformationstemperaluren 13.4 1: Kobber valset ved - 196°C udvikler messing1ype1ex1ur, 
n1cn;, messing valse! ved forhojct 1cmpera1ur udvikler kobber1ype1ex1ur. Texturen afl1;cnger end­
vidrn:: af dcformationshastighcdcn: Hoj deformation,hastighed ;,kubher texturen over mod mes­
'ingl) pen. og lav dcfnrmationshastighed skubber lex turen over mod kobbertypen 151. 

En 111cge1 v;csentlig para111e1er. der skiller de forskellige kubisk-fladecenlrcredc materialer ud fra 
hinanden. er srahhfejlse11ergie11. d.v.s. den energi der skal til for al introdm;crc en enkelt sekvens af 
hexagonalt 1æ11es1-pakkede atomlag blandt de ellers kubisk tællest-pakkede lag. Stablefejlsenergien 
males i Joule pr. 111

2 (eller normalt 111Jlm\ Inddelingen af 111a1erialerne i gruppe (i) og gruppe (i i) 

8 { 111} {111} 

1 2 3 5 
(a) (b) 

Fig. I. ( 11 I l polrigurer for valset kobber (a) og valset messing med 15% zink (b). Man 
~er en klar forskel mellem kobbenypetexturcn og messing1ype1ex1uren. 
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svarer faktisk til en inddeling efter stablefejl sene rgi. Materialer med forholdsvis høj stable­
fej lsenergi ligger i ~gruppe (i), og materiale r med forholdsvis lav stablefejlsene rgi ligger i gruppe 
(ii ). 

Alle de ovenfor anførte karakteristika for valsetexturen i gruppe (i) og gruppe (ii ) materialer tyder 
pl'1. at en te rmi sk-aktiveret proces med en aktiveringsenergi, der stiger med aftagende stable­
fejlsenergi, e r bestemmende for texturen. Den eneste kendte proces, der passer med denne beskri­
velse, er krydsslip. I kubisk-faldecemrerede materialer betyder krydsslip at en skruedislokation 
skifter fra et ( 111 ) sl ipplan til e t andet { 111) slipplan, f.eks . fra ( 111 ) til ( 11 T). 

Andre manifestationer af forske llen mellem den mekaniske opførsel af materialer i gruppe (i) og i 
gruppe (ii) finde r man i kornstørrelsesafhængigheden af fl ydespændingen og i morfologien af 
sl iplinier på overfladen. Kornstørre lsesafhængigheden af flydespændingen udtrykkes i Hall-Petch­
relationen: 

(J = <Jo + kd·!h ( I ) 

hvor cr er flydespændingen, cr0 og k er konstanter fo r et givet materiale ved en given temperatur og 
en given tØjning, og d er kornstørrelsen. k-værdie rne er klart større for mate rialer i gruppe (i) end 
for materialer i gruppe (ii) som f.eks. vist i [6] (opdelingen bliver endnu tyde ligere når man i stedet 
for k ser på k divideret med E-modu len). Sliplinierne på overfladen af et deformeret metal kan være 
mere elle r mindre lige - de kan repræsentere p/a11ar slip eller wavy slip. Materialer i gruppe (i) har 
vawy slip, mens materialer i gruppe (ii) har planar slip. Effekten af ændringer i 
deformat ionstemperatur og deformationshastighed på k-værdien og på morfo logien af sl ipl inier er 
ikke undersøgt systematisk, men koblingen til stablefejlsenergien tyder pl'1, at krydsslip er den 
bestemmende faktor også for inddelingen efter k-værdi og sli pliniemorfologi. 

Afslutningsvis skal nævnes en kemisk parameter, der adskiller materialerne i gruppe (i) og gruppe 
(i i), tendensen til transkrystallinsk spændingskorrosion. Transkrystall insk korrosion er typisk for 
materialer i gruppe (ii) (især undersøgt for austenitisk stål og messing), men ikke for materialer i 
gruppe (i). Selvom dette ikke direkte refererer til den mekaniske opførsel, e r det formodent lig en 
manifestat ion af fo rske llen mellem mikrostrukturen/mikromekanikken i materialerne i gruppe (i) og 
gruppe (ii). 

Den åbenbare konklusion er, at krydsslip bestemmer inddelingen i gruppe (i) og gruppe (ii): Materi­
aler med høj frekvens af krydsslip fa lder i gruppe (i), mens materialer med lavere frekvens af kryds­
si ip falder i gruppe (i i). Det viser, at krydsslip er en proces af stor betydning for materia lernes me­
kaniske opførsel. Det skal dog nævnes, at specifikt for opdelingen i materialer med wavy slip og 
materialer med planar slip, så har Gerold og Karnthaler [7] foreslået en alternativ fork laring baseret 
på s11b111ikroskopisk cl11steri11g i materialer med planar slip. 

I forb indelse med opdelingen i gruppe (i) og gruppe (ii) formodes effekten af krydsslip at være den, 
at krydsslip kan hjælpe skruedislokationer med at passere barriere r. Hvis en skruedislokation møder 
en barriere på sit slipplan, kan den "hoppe over" barrieren ved krydsslip og derefter komme tilbage 
på det oprindel ige slipplan ved at krydsslippe en gang til , og det foregår le ttest i materialer i gruppe 
(i). Denne proces reflekte res i "hop" i sliplinierne på en poleret overflade som vist i Fig. 2. 
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Fig. 2. Slipl inier med krydsslip på over­
naden af lrækdefonnerel enkrystal af 
aluminium. Den gennemsnitlige afstand 
mellem sliplinierne er 7 µm . 

Krydsslip gør det også muligt for to skruedislokationer med modsat fortegn, der bevæger sig på 
tætliggende parallelle slip planer, at annihilere. Herved spiller krydsslip en vigtig rolle ved at sælle 
en grænse for, hvilke dislokationstætheder man kan komme op på under plastisk deformation (både 
monoton og cyklisk deformation). 

MEKANISMEN FOR KRYDSSLIP 

Hvis man tror på de ovenfor anførte (og generelt accepterede) påstande om betydningen af kryds­
slip, så er det klart, at en tilbundsgående forsli'lelse af krydsslipprocessen er en forudsætning for en 
tilbundsgående forståelse af deformationsprocesserne. 

Hidtil har man kun kunnet beskrive krydsslip ved hjælp af kontinuummekanik, d.v.s. en beskrivelse 
baseret på elastisk vekselvirkning mellem dislokationer (inkluderende partielle dislokationer). Kon­
tinuummekanik giver en realistisk beskrivelse af mange dislokationsprocesser. men for krydsslip­
processen gælder det, at den kun rigtigt kan forstås, når man går helt ned til atomar skala. I det føl­
gende afsnit opsummerer vi de nyligt opnåede resultater af modellering af krydsslipprocesser på 
atomar skala. 

Modellering på atomar skala indgår i en bestræbelse i den internationale materialeforskning, der kan 
karakteriseres som "bridging the length scales". Man kan studere materialernes opførsel på nm­
skala. på ~tm-skala og på makroskopisk skala. Bestræbelsen går på at skabe forbindelse mellem stu­
dierne på de forskellige skalaer, især på at skabe forbindelse til studierne på nm skala eller atomar 
skala. som først nu er ved at komme i gang. Andetsteds i denne årbog viser Pedersen [8], hvordan 
resultaterne fra modellering på atomar skala kan bruges i modelleringen af cyklisk plasticitet på en 
grovere (µm ) skala. 

MODELLERING AF KRYDSSLIP 

Krydsslip er en termisk aktiveret proces. Man kan udtrykke hyppigheden H af krydsslip (pr. 1113 pr. 
sekund) som 
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H = p . p . e·QlkT (2) 

hvor P er $Jl præexponeniial (med dimensionen m· 1s· 1
), p er dislokationstætheden (med dimen­

sionen m·\ Q er aktiveringsenergien, ker Boltzmanns konstant, og Ter temperaturen i K. 

Molec11/ar dy11amic.1· ville være den mest nærliggende teknik for modellering af en sådan termisk 
aktiveret proces. Modelleri ngen af krydsslip kræver imidlertid et meget stort antal atomer i model­
le n (- 105 atomer), og det betyder, at vi ikke i praksis har computerkapacitet til modellering med 
molecular dynamics. I stedet har vi betjent os af en anden teknik, m1dged e/asric band (9). Med 
denne teknik definerer man begyndelsestilstanden og s luttilstanden, og så finder modellen den 
" bedste" vej mellem de to ti-lstande. Fig. 3 viser krydsslip i kobber i en sådan modelleringssekvens. 
Øverste række viser en række snit i det oprindelige s lipplan, og nederste række viser en række snit i 
krydsslipplanet. I (a) ligger skruedislokationen , som er dissocieret i Lo Shockley partielle disloka­
tioner, he il i det oprindelige s lipplan. I (b) er en co11srricrio11 ved at dannes i det oprindelige sl ip­
plan. I (c)-(e) breder dislokationen sig i krydsslipplanet mens den skrumper i det oprindelige sl ip­
plan. I sluttilstanden (f ) ligger dislokationen helt i krydsslipplanet. Den krydsslipmekanisme, som 
modellen har fundet frem til , svarer kvalitativt til den af Friede! [I 0) og Escaig [ 11) foreslåede 
mekanisme. Modelleringen giver os også aktiveringsenergien Q. Den viser s ig al være -3 eV. 

(a) (b) (c) . (d) (e) (f) 

Fig. 3. Modellering af krydssli p i kobber vist i udvalgte sekvenser. Øverste række viser 
snit i det oprinde lige slipplan . Nederste række viser snit i krydsslipplanet. Atomer tæt 
ved dislokationskernerne er farvet sorte. 

Vi har også studeret, hvordan to skruedislokationer i kobber med modsat fortegn, der bevæger sig 
på parallelle tætliggende slipplaner, kan annihilere. Resultatet (fra [12)) er vist i Fig. 4. Man ser en 
sekvens af snit vinke lret på dislokationerne. Udgangspositionen (a) er en metastabil situation, som 
computeren selv finder frem til. Atomerne har forskellige gråtoner at11ængigt af deres naborela-
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Fig. 4. Modellering af gensidig annihilation af 
to skruedislokationer med modsat fortegn i 
kobber vist i udvalgte sekvenser af snit 
vinke lret på d islokationerne. 

t ioner. Mørkegrå atomer e r dele af Shockley partielle dislokationer, melle mgrå atomer er dele af de 
stablefejl, der forbinder de partielle dislokationer, og lysegrå atomer er dele af det perfekte gitter. 
Sekvensen (b)-(f) viser, hvordan den nederste dislokation krydsslipper fra et vandret slipplan til e t 
skråt slipplan. Det gør de t muligt for den nederste dislokation at slippe op til den øverste d islokation 
og reagere med den som vist i (g)-(h). S lutresultatet, et perfekt g itter uden d is lokationer, er vist i (i). 
I Fig. 4 var de to dislokationer lige, d.v.s. sekvensen (a)-(i) foregik samtidig langs hele disloka­
tionslængden. Det gør det muligt at få e n meget illustrativ figur. Vi har også foretaget mere realisti­
ske modelleringer med Oeksible dislokatione r, så modellen selv vælger det punkt langs disloka­
tionerne, hvor processen begynder (som det var tilfældet i Fig. 3). Fordi de to dislokationer i disse 
computereksperimenter ligger meget tæt ved hinanden, har de e n stærk indbyrdes tiltrækning, hvil­
ket føre r til , at aktiveringsenergien for krydsslip bliver væsentligt mindre end de ovenfor anførte 3 
eY. Men en væsentlig reduktion af aktiveringsenergien kræver, at d islokationerne ligger meget tæt 
vi.:d hinanden. 

Den anførte simple teoretiske aktiveringsene rgi. 3 e Y, er en meget høj aktiveringsenergi. Hvis vi 
tænker os en ton kobber, der har ligget ved stuetemperatur i de 15 milliarder år, der er gået siden tlze 
hig b<1111:. så vil der statistisk ikke være sket krydssl ip en eneste gang med denne aktiveringsenergi. 
Den eksperime ntelt bestemte værdi (som ikke er særlig nøjagtig) e r meget lavere, - I eY [ 13). For­
skellen mellem 3 eY og I eV har en kolossal effekt, fordi akti veringsenergien indgC1r i en ex­
ponential funktion. 
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Fig. S. Skitse af dislokalion med jog. Del 
skal bemærkes, al papirets plan ikke re­
præsenterer sl ipplane!. Jags ligger ikke i 
slipplane!. 

Det kunne synes at stille vores computermodellering i et uheldigt lys. Men det er ikke så gal! endda. 
I de hidt il beskrevne modelleringer har vi set på dislokationer uden jags. I praksis vil d islokationer 
have jogs e ller "hak", som fremkommer, når dislokalioner skærer hinanden. Fig. S viser en dis loka-
1ion med el jog. Vi arbejder nu med modellering af krydsslip for dislokationer med jogs, og fore­
løbige resultater viser, al det bringer aktiveringsenergien ned på - I eV. 

Vi arbejde r også med computerekspe rimenter til fast læggelse af P i ligning (2). Foreløbige resul­
tater giver ? -værdier af størrelsesordenen 1023m·1s·1. Simple overslagsberegninger med sådanne ?­
værdier og aktiveringsenergier - I eV viser, at krydsslip sker meget hyppigt i kobber deformere! ved 
s1uc1empern1ur. 

FREMTIDSPERSPEKTIVER 

Når vi inkluderer de projekter, som vi er i gang med, mener vi, al vi inden for en rimelig kort tids­
horisonl kommer frem til en god atomistisk-basere! forståelse af krydsslip i simple systemer med en 
e ller 10 skruedislokalioner. Del næste problem er så al få disse resultater anvend! på de meget kom­
plekse dislokalionsprocesser, der foregår i virkelige materialer. Som a llerede nævn! har Pedersen 
[8] taget el første skrid!. Mere gene re lt kan man forestille sig, at resultaterne af de atomistiske 
modelleringer bli ver inkorporere! i computermodeller for dislokationsdynamik i et kontinuum-ela­
stisk medium som f.eks. beskrevet i [14]. 

Støtte. Arbejde! e r udført inden for det lngeniørvidenskabelige Center på Risø for Ma1eriales1ruk-
1urer og Materialemodeller s1øue1 af STVF og inden for Center for Materialefysik på Atomart Ni­
veau (CAMP) på DTU støltet af Danmarks Grundforskn ingsfond. Endvidere har forskningsrådene 
slØllel via en bevilling til UN I-C. 
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