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INDLEDNING

Hvis man underspger-de mekaniske egenskaber/den mekaniske opfersel al kubisk-fladecentrerede
metaller og legeringer, si falder materialerne klart i to grupper: Gruppen af “rene metaller” (i) og
aruppen af “legeringer™ (ii) [1]. Gruppe (i) omfatter aluminium, nikkel og kobber. Gruppe (ii) om-
fatter feks. austenitiske stal og messing (og mange andre kobberlegeringer). Af de rene metaller
horer splv og nermest til i gruppe (i), mens placeringen af guld og platinmetallerne er usikker pa
grund af utilstrickkelige eksperimentelle data.

Den bedst kendte manifestation af opdelingen i gruppe (1) og gruppe (ii) er udviklingen af to for-
skellige typer af valsetextur, kobbertypen for gruppe (i) og messingtypen for gruppe (ii), som f.eks.
beskrevet 1 [2]. Forskellen mellem de to typer af textur er illustreret i Fig. 1 med (111} polfigurer
for kobber og messing valset ved stuetemperatur. [ denne forbindelse er det ikke nodvendigt at for-
sta polligurerne. Det viesentlige er, at der er en meget tydelige forskel. [ textursammenheng refere-
rer gruppeinddelingen til texturer i materialer valset ved stuetemperatur. Texturen viser sig ogsi at
afhienge al” deformationstemperaturen [3.4]: Kobber valset ved -196°C udvikler messingtypetextur,
mens messing valset ved forhgjet temperatur udvikler kobbertypetextur. Texturen athienger end-
videre al” deformationshastigheden: Hej deformationshastighed skubber texturen over mod mes-
singtypen, og lav deformationshastighed skubber texturen over mod kobbertypen [5].

En meget viesentlig parameter, der skiller de forskellige kubisk-fladecentrerede materialer ud fra
hinanden. er stablefejlsenergien, d.v.s. den energi der skal til for at introducere en enkelt sekvens af
hexagonalt tettest-pakkede atomlag b!amcll de ellers kubisk twettest-pakkede lag. Stablefejlsenergien
males i Joule pr. m™ (eller normalt mJ/m”). Inddelingen af materialerne i gruppe (i) og gruppe (ii)
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Fig. 1. {111} polfigurer for valset kobber (a) og valset messing med 15% zink (b). Man
ser en klar forskel mellem kobbertypetexturen og messingtypetexturen.
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svarer faktisk til en inddeling efter stablefejlsenergi. Materialer med forholdsvis hgj stable-
fejlsenergi ligger i gruppe (i), og materialer med forholdsvis lav stablefejlsenergi ligger i gruppe

(ii). -

Alle de ovenfor anfgrie karakteristika for valsetexturen i gruppe (i) og gruppe (ii) materialer tyder
pi. at en termisk-aktiveret proces med en aktiveringsenergi, der stiger med aftagende stable-
fejlsenergi, er bestemmende for texturen. Den eneste kendte proces, der passer med denne beskri-
velse, er krydsslip. 1 kubisk-faldecentrerede materialer betyder krydsslip at en skruedislokation
skifter fra et { 111} slipplan til et andet {111} slipplan, f.eks. fra (111) til (11T).

Andre manifestationer af forskellen mellem den mekaniske opfgrsel af materialer i gruppe (i) og i
gruppe (i) finder man i kornstgrrelsesafhzngigheden af flydespazndingen og i morfologien af
sliplinier pd overfladen. Kornstgrrelsesathngigheden af flydespzndingen udtrykkes i Hall-Petch-
relationen:

6=0,+kd" (n

hvor @ er flydespendingen, 6, og k er konstanter for et givet materiale ved en given temperatur og
en given tgjning, og d er kornstgrrelsen. k-verdierne er klart stgrre for materialer i gruppe (i) end
for materialer i gruppe (ii) som f.eks. vist i [6] (opdelingen bliver endnu tydeligere nir man i stedet
for k ser pd k divideret med E-modulen). Sliplinierne pa overfladen af et deformeret metal kan vere
mere eller mindre lige - de kan reprasentere planar slip eller wavy slip. Materialer i gruppe (i) har
vawy slip, mens materialer i gruppe (ii) har planar slip. Effekten af ®ndringer i
deformationstemperatur og deformationshastighed pa k-veerdien og pi morfologien af sliplinier er
ikke undersggt systematisk, men koblingen til stablefejlsenergien tyder pa, at krydsslip er den
hestemmende faktor ogsa for inddelingen efter k-verdi og slipliniemorfologi.

Afslutningsvis skal nazvnes en kemisk parameter, der adskiller materialerne i gruppe (i) og gruppe
(ii), tendensen til transkrystallinsk spzndingskorrosion. Transkrystallinsk korrosion er typisk for
materialer i gruppe (ii) (is@er undersggt for austenitisk stdl og messing), men ikke for materialer i
gruppe (i). Selvom dette ikke direkte refererer til den mekaniske opfersel, er det formodentlig en
manifestation af forskellen mellem mikrostrukturen/mikromekanikken i materialerne i gruppe (i) og
gruppe (ii).

Den dbenbare konklusion er, at krydsslip bestemmer inddelingen i gruppe (i) og gruppe (ii): Materi-
aler med hgj frekvens af krydsslip falder i gruppe (i), mens materialer med lavere frekvens af kryds-
slip falder i gruppe (ii). Det viser, at krydsslip er en proces af stor betydning for materialernes me-
kaniske opfersel. Det skal dog neevnes, at specifikt for opdelingen i materialer med wavy slip og
materialer med planar slip, & har Gerold og Karnthaler [7] foreslaet en alternativ forklaring baseret
pi submikroskopisk clustering i materialer med planar slip.

I forbindelse med opdelingen i gruppe (i) og gruppe (ii) formodes effekten af krydsslip at vere den,
at krydsslip kan hjzlpe skruedislokationer med at passere barrierer. Hvis en skruedislokation mgder
en barriere pa sit slipplan, kan den "hoppe over” barrieren ved krydsslip og derefter komme tilbage
pit det oprindelige slipplan ved at krydsslippe en gang til, og det foregdr lettest i materialer i gruppe
(i). Denne proces reflekteres i "hop™ i sliplinierne pd en poleret overflade som vist i Fig. 2.
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Fig. 2. Sliplinier med krydsslip pa over-
fladen af trekdeformeret énkrystal af
aluminium. Den gennemsnitlige afstand
mellem sliplinierne er 7 um.

Krydsslip gor det ogsia muligt for to skruedislokationer med modsat fortegn, der bevager sig pa
tetliggende parallelle slip planer, at annihilere. Herved spiller krydsslip en vigtig rolle ved at sztte
en greense for, hvilke dislokationstaztheder man kan komme op pa under plastisk deformation (bide
monoton og cyklisk deformation).

MEKANISMEN FOR KRYDSSLIP

Hvis man tror pd de ovenfor anferte (og generelt accepterede) pastande om betydningen af kryds-
slip, si er det klart, at en tilbundsgéende forstielse af krydsslipprocessen er en forudsztning for en
tilbundsgdende forstaclse af deformationsprocesserne.

Hidtil har man kun kunnet beskrive krydsslip ved hjelp af kontinuummekanik, d.v.s. en beskrivelse
baseret pa elastisk vekselvirkning mellem dislokationer (inkluderende partielle dislokationer). Kon-
tinuummekanik giver en realistisk beskrivelse af mange dislokationsprocesser, men for krydsslip-
processen gelder det, at den kun rigtigt kan forstds, nar man gér helt ned til atomar skala. 1 det fgl-
gende afsnit opsummerer vi de nyligt opnaede resultater af’ modellering af krydsslipprocesser pa
atomar skala.

Modellering pa atomar skala indgdr i en bestrzbelse i den internationale materialeforskning, der kan
karakteriseres som "bridging the length scales”. Man kan studere materialernes opfersel pi nm-
skala, pi pm-skala og pd makroskopisk skala. Bestrbelsen gir pa at skabe forbindelse mellem stu-
dierne pa de forskellige skalaer, is@r pa at skabe forbindelse til studierne pa nm skala eller atomar
skala, som fgrst nu er ved at komme i gang. Andetsteds i denne drbog viser Pedersen [8], hvordan
resultaterne fra modellering pd atomar skala kan bruges i modelleringen af cyklisk plasticitet pd en
grovere (um) skala.

MODELLERING AF KRYDSSLIP

Krydsslip er en termisk aktiveret proces. Man kan udtrykke hyppigheden H af krydsslip (pr. m* pr.
sekund) som
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H=P-p‘e‘qm 2)

hvor P er en preexponential (med dimensionen m™'s™), p er dislokationstztheden (med dimen-
. <2 . . . .
sionen m™), Q er aktiveringsenergien, k er Boltzmanns konstant, og T er temperaturen i K.

Molecular dynaniics ville vere den mest nerliggende teknik for modellering af en sidan termisk
aktiveret proces. Modelleringen af krydsslip kreever imidlertid et meget stort antal atomer i model-
len (~10° 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, nudged elastic band [9]. Med
denne teknik definerer man begyndelsestilstanden og sluttilstanden, og si finder modellen den
“bedste” vej mellem de to tilstande. Fig. 3 viser krydsslip i kobber i en sidan modelleringssekvens.
@verste rekke viser en reckke snit i det oprindelige slipplan, og nederste razkke viser en riekke snit i
krydsslipplanet. I (a) ligger skruedislokationen, som er dissocieret i to Shockley partielle disloka-
tioner, helt i det oprindelige slipplan. I (b) er en constriction ved at dannes i det oprindelige slip-
plan. I (c)-(e) breder dislokationen sig i krydsslipplanet mens den skrumper i det oprindelige slip-
plan. [ sluttilstanden (f) ligger dislokationen helt i krydsslipplanet. Den krydsslipmekanisme, som
modellen har fundet frem til, svarer kvalitativt til den af Friedel [10] og Escaig [11] foresldede
mekanisme. Modelleringen giver os ogsa aktiveringsenergien Q. Den viser sig at viere ~3 eV.

(@ (b) O © (@) © o
Fig. 3. Modellering af krydsslip i kobber vist i udvalgte sekvenser. @verste rekke viser

snit i det oprindelige slipplan. Nederste reekke viser snit i krydsslipplanet. Atomer tet
ved dislokationskernerne er farvet sorte.

Vi har ogsi studeret, hvordan to skruedislokationer i kobber med modsat fortegn, der bevager sig
pit parallelle ttliggende slipplaner, kan annihilere. Resultatet (fra [12]) er vist i Fig. 4. Man ser en
sekvens af snit vinkelret pd dislokationerne. Udgangspositionen (a) er en metastabil situation, som
computeren selv finder frem til. Atomerne har forskellige gritoner afheengigt 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
vinkelret pa dislokationerne.

tioner. M@rkegrd atomer er dele af Shockley partielle dislokationer, mellemgra atomer er dele af de
stablefejl, der forbinder de partielle dislokationer, og lysegra atomer er dele af det perfekte gitter.
Sekvensen (b)-(f) viser, hvordan den nederste dislokation krydsslipper fra et vandret slipplan til et
skriit slipplan. Det ggr det muligt for den nederste dislokation at slippe op til den pverste dislokation
og reagere med den som vist i (g)-(h). Slutresultatet, et perfekt gitter uden dislokationer, er vist i (i).
1 Fig. 4 var de to dislokationer lige, d.v.s. sekvensen (a)-(i) foregik samtidig langs hele disloka-
tionslengden. Det gor det muligt at fi en meget illustrativ figur. Vi har ogsi foretaget mere realisti-
ske modelleringer med fleksible dislokationer, si modellen selv vaelger det punkt langs disloka-
tionerne, hvor processen begynder (som det var tilfzeldet i Fig. 3). Fordi de to dislokationer i disse
computereksperimenter ligger meget taet ved hinanden, har de en sterk indbyrdes tiltrekning, hvil-
ket fgrer til, at aktiveringsenergien for krydsslip bliver vaesentligt mindre end de ovenfor anferte 3
eV. Men en vesentlig reduktion af aktiveringsenergien krever, at dislokationerne ligger meget tet
ved hinanden.

Den anferte simple teoretiske aktiveringsenergi. 3 eV, er en megel hgj aktiveringsenergi. Hvis vi
tenker os en ton kobber, der har ligget ved stuetemperatur i de 15 milliarder dr, der er géet siden the
big bang, si vil der statistisk ikke viere sket krydsslip en eneste gang med denne aktiveringsenergi.
Den eksperimentelt bestemte verdi (som ikke er serlig ngjagtig) er meget lavere, ~1 eV [13]. For-
skellen mellem 3 eV og | eV har en kolossal effekt, fordi aktiveringsenergien indgér i en ex-
ponentialfunktion.
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Fig. 5. Skitse af dislokation med jog. Det
skal bemerkes, at papirets plan ikke re-
prasenterer slipplanet. Jogs ligger ikke i
slipplanet.

Det kunne synes at stille vores computermodellering i et uheldigt lys. Men det er ikke si galt endda.
I de hidtil beskrevne modelleringer har vi set pa dislokationer uden jogs. I praksis vil dislokationer
have jogs eller "hak™, som fremkommer, nar dislokationer skzrer hinanden. Fig. 5 viser en disloka-
tion med et jog. Vi arbejder nu med modellering af krydsslip for dislokationer med jogs, og fore-
Ipbige resultater viser, at det bringer aktiveringsenergien ned pa ~1 eV.

Vi arbejder ogsi med computereksperimenter til fastleggelse af P i ligning (2). Forelgbige resul-
tater giver P-veerdier af stgrrelsesordenen 10™m's”. Simple overslagsberegninger med sidanne P-
vierdier og aktiveringsenergier ~1 eV viser, at krydsslip sker meget hyppigt i kobber deformeret ved
stuetemperatur.
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Nir vi inkluderer de projekter, som vi er i gang med, mener vi, at vi inden for en rimelig kort tids-
horisont kommer frem til en god atomistisk-baseret forstielse af krydsslip i simple systemer med en
eller to skruedislokationer. Det naste problem er si at fa disse resultater anvendt pa de meget kom-
plekse dislokationsprocesser, der foregir i virkelige materialer. Som allerede nevnt har Pedersen
[8] taget et forste skridt. Mere generelt kan man forestille sig, at resultaterne af de atomistiske
modelleringer bliver inkorporeret i computermodeller for dislokationsdynamik i et kontinuum-ela-
stisk medium som f.eks. beskrevet i [14].
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