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Abstract.-Quantitative atomistic modelling of the annihilation of screw dislocations
of opposite sign leads to a semi-quantitative account of the slip lines causing damage
in fatigue of ductile materials. The atomistic modelling provides a basis for cross-slip
theories of fatigue and it is part of an experimentally related multiscale modelling
approach to the fatigue of industrial materials.

INDLEDNING

Med kvantitative atomistiske modellering af krydsslip [1] har vi fdet radikalt nye
muligheder i modellering af industrielle materialers opfarscl. Dels er det nu endelig
blevet muligt at give temperaturafh@ngige parametre i eksisterende modeller et
egentlig fysisk indhold og dermed efterhinden blive istand til direkte at beregne dem,
sd man undgéir dyre milinger. Dels kan vi begynde at udvikle helt ny atomistisk
baserede udmattelsesteorier med interessante konsckvenser, som kan bekraftes eller
afvises af cksperimenter.

For at realisere disse muligheder er det ngdvendigt at arbejde over en bred front med
karakterisering og modellering af udmattelsesmekanismer. Carstensen [2] beskriver
udmattelsesmekanismerne i duktile materialer af stigende kompleksitet, fra de
tilsyneladende simple enkrystaller af kobber og messing til polykrystaller i en
udvikling, som gir imod mere og mere komplekse industrielle materialer, sdsom
nitrogenhzerdede  duplex stdl [3]. I modeme jargon er der tale om
multiskalaproblemer [4] i cyklisk plasticitet og skademekanik, da processerne foregir
pd lengde- og tidsskalaer, som strzekker sig lige fra nm og ps skalaerne for krydsslip
over mikrostrukturens og skadetilstandens pm og s skalaerne til makroskopisk viaekst
af revner i industrielle komponenter. Derfor kraver identifikation og effektiv
modellering af udmattelsesmekanismer samarbejde henover traditionelt adskilte
fagomrdder som materialefysik, -kemi, -mekanik og -teknologi. Ellers vil der
selvfalgelig ikke blive "bygget bro over lengdeskalaeme" [1], s man kan realiscre de
atomistisk baserede modellers industrielle muligheder.

Her skal jeg isar forsgge at illustrere, hvordan man kan kombinere materialefysikkens
atomistiske modeller af krydsslip [1] med allerede cksisterende teoretiske ideer til en
ny teori, som kan tjekkes med materialprevning og mikrostrukturel karakterisering.
De atomistiske modeller [1] refererer til rent kobber, sd Carstensen's [2] fremstilling
af "cyklisk matning" og PSB-matrix strukturer i kobber enkrystaller er det naturlige
udgangspunkt, nir modellernes muligheder i udmattelsesforskning skal undersgges.
Via multiskalamodellernes hierarki af skalaer og kompleksitet forventer vi, at
modellerne for de simple modelsystemer i forskellige modificerede former kan
anvendes pd industriclle materialer som fx austenitiske og ferritiske stdl, se [2-4].
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Fig. 1. Model af et PSBs struktur af kantdipoler organiserct i viegge med tykkelse w og
gensidig afstand d. Fra [8]. Til hgjre for modellen ses et TEM billede af strukturen med nogle
enkelte mobile skruedislokationer imellem vaggene. Fra [5].

KRYDSSLIPTEORIER FOR CYKLISK M/AETNING

Cyklisk maztning er en sterkt temperaturafhangig proces [5], som hele tiden
producerer ny PSBer med den bemarkelsesvaerdigt velorganiserede struktur, som ses
pd Fig.1. Strukturen bestdr af vaegge af kantdipoler imellem hvilke skruedislokationer
glider og frembrmger plastisk deformation. Et PSB i kobber ved stuetemperatur er
aktivt i maske N = 10° trek-tryk cykler, svarende til en akkumuleret plastisk tgjning

€cum = 4Nepsp (n

pé omkring 400000 %. Denne tilsyneladende reversibilitet er dog langtfra perfekt, da
PSBet producerer intense overfladeskader og udvikler sig til skarpe revner, som
resulterer i udmattelsesbrud. To-fase modellen, som beskrives af Carstensen [2]),
viser siledes, at metningsspendingen Opsg er en udmatielsesgrense, hvorunder der
aldrig sker udmattelsesbrud, hverken i en- eller polykrystaller. Basinski og Basinski
[6] har malt, at revnerne vokser ind i kobber med fart pi en Burgers vektor b =
0.256nm per trak-tryk cyklus.
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Mott's klassiske krydsslipteori [2] for vackst af korte revner giver tilsyneladende en
simpel forklaring pd revnernes vaksthastighed, men hvis processen skal forstds til
bunds er det ngdvendigt at undersgge dens store temperaturafhangighed, som i de
klassiske krydsslipteorier [7,8] for matning tilskrives den sikaldte annihileringshgjde
ys for skruedipoler. Med TEM [7] finder man, at den mindste observerede hgjde af
skruedipoler i kobber cyklisk meattet ved stuctemperatur er ca. 50nm og det anses
derfor at vere veerdien af ys. De klassiske matningsteorier er baseret pa den simple
ide at mztningen kan forklares ved at stremtatheden payn af skruedislokationer i et
PSB er maksimal, hvilket udtrykkes som

Payn = 1/Lsys (2)

hvor Lg er dislokationernes gennemsnitlige sliplangde. Elementer dislokationsteori
viser, at ndr ppuys dislokationer glider til annihilation, sd frembringes en plastisk
forskydningstgjning pa

ep = 2pb/ys 3)

Da cpsp er ca. 1% ved stuetemperatur fir man [7,8] overensstemmelse imellem teori
og miling nidr p = 1, men der er ikke nogen overbevisende forklaring pé at p netop
skal have denne vardi. Derfor findes der endnu ingen fardig model for udmaticlse,
selv for et sd tilsyneladende simpelt system som kobber enkrystaller. Som et
minimum md en begrundet forudsigelse af epsp krave, at man tager de
forskydningsspandinger som koncentreres pd veeggene i betragtning.

Fig. 2. Destabiliseret kantdipol i en PSB vag.
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INSTABILITETSTEORI FOR CYKLISK M/AETNING

Den statisk-dynamiske model [5] beskriver PSB vaeggene som et knaldhdrdt
tredimensionalt skelet, som er ustabilt overfor forskydningsspandinger. I dette billede
svarer den dynamiske strgmtathed af skruedislokationer til muskler. Det hdrde skelet
bygges op af krydsslipprocesser, som bestemmer hgjden hgp og lengden Lyp af
skelettets kantdislokationer, se Fig. 1 og 2. Hirdheden skyldes at hxp er pa nanoskala,
sa den forskydningsspanding, okp, der skal til for at destabilisere dipolen bliver
meget hgj. Kontinuumelastisk dislokationsteori viser, at for uendeligt lange dipoler er

Gko = WH/BT(1-V)hko )

hvor p er den clastiske forskydningsmodul og v er Poisson forholdet. Kvantitativ
TEM viser at hgp er nogle fi nm, sd man finder at destabiliseringsspendingerne oxp
ligger i omrddet 100 til 280MPa. Nye kontinuumelastiske dislokationsberegninger
bekrafter disse hgje veardier: korrektionen for den endelige dipol l&ngde Lkp
rapporteres [9] at vere en foragelse af oxp pa kun omkring 30%. Selvom opsg kun er
30MPa er det alligevel muligt at destabilisere veggenes kantdipoler, som illustreret pd
Fig.2, fordi der koncentreres spandinger Oye, med vardier pd 37 til 300MPa pa
vaeggene [5]. Selv de hirdeste kantdipoler kan derfor destabiliseres ved fuldt udsving
epsp af bandet til matningsspendingen opgp . Den koncentrerede spaending udtrykkes
i den statisk-dynamiske model som

Ovzg = Opsp + [IYCpsn (5)

hvor % er en elastisk akkommodationsfaktor, som pga. vaggenes geometri ligger i
omridet fra y = 2/100 til omkring 0.7. P4 den mdde ser man at matningsspzndingen
begrenses af vaggenes ustabilitet overfor forskydningsspendinger, som den
opsplittede kantdipol pd Fig.2 skal illustrere. Hvis man skal modellere skelettets
destabiliseringsproces, si bliver det ngdvendigt at kende dets lokale
dislokationstzthed pya, som svarer til en gennemsnitlig afstand imellem
kantdislokationerne pa

h = 1/pl (©)
Den statisk-dynamiske model viser, at dennc afstand er proportional med
vagafstanden d, som Fig.3 viser. Det ses at modellen bekraftes af eksperimentelle
malinger af vazggenes dislokationstzthed over et bredt interval, som omtrent svarer til
intervallet fra stuetemperatur og helt ned til temperaturen af flydende helium, 4K.
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Fig. 3 Modelberegning og cksperimentelle mélinger ved forskellige temperaturer af PSB
vaeggenes lokale dislokationstzthed angivet ved parameteren h. Fra [S5].

ATOMISTISK TEORI FOR UDMATTELSESGR/ENSEN

Mekanisk provning og kvantitativ mikrostrukturel karakterisering viser, at PSB
vagafstanden er sterkt temperaturafheengig og omvendt proportional med metallets
udmattelsesgreense, dvs. med meatningsspazndingen. De klassiske krydsslipteorier

peger mod den mest sandsynlige forklaring pd denne temperaturafhengighed ved at
vise at

d-w=4mys )

Med andre ord, bredden af de kanaler, som barer streomtatheden af skruedislokationer
imellem PSB vaggene med tykkelse w, er proportional med annihileringsafstanden
for skruedislokationer. Tilsvarende viser de atomistiske modeller, at annihilation af to
skruedislokationer med modsat fortegn péd tatliggende parallelle slipplaner er en
termisk aktiveret proces, da den involverer reaktioner imellem (partielle) dislokationer
over atomare afstande. Igangvarende arbejde [1] med atomistisk modellering af
effekten af hak eller jogs i dislokationerne skal vise om vi kan give den endnu rent
fenomenologiske parameter ys i de klassiske krydsslipteorier et mere pracist fysisk
indhold, sd vi médske kan komme til at beregne den.
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Udover problemet med at beregne den temperaturafhangige udmattelsesgraense har vi
problemet med at identificere selve den kontrollerende dislokationsmekanisme. Det
forhold at matning observeres ved temperaturer helt ned til 4K viser at der ikke kan
vere tale om en diffusionsproces. Ved sé lave temperaturer md processen have en
meget lavere aktiveringsenergi end den for selvdiffusion, som for kobber er E = 2eV.
Basinski og Basinski [6] malte sdledes aktiveringsenergien for metning i
eksperimenter med pludselige zndringer at temperatur eller tgjningshastighed under
metningsprocessen i kobber enkrystaller. De fandt en aktiveringsenergi (eller rettere:
enthalpi) pa

E = 25kT (8)

hvor k er Boltzman's konstant og T er temperaturen. De klassiske krydsslipteorier har
faktisk  ikke beskaftiget sig  med hvad dislokationsmekanismen  bag
aktiveringsenergien for matning kunne vare. Imidlertid er det er temmelig klart, at
nar PSB vazggene destabiliseres ma de frigjorte dislokationer glide imellem hinanden
pa parallelle meget tetliggende slipplaner. Den statisk-dynamiske model viser siledes
(Fig.3), at de beregnede og milte gennemsnitlige slipplanafstande ved stuetemperatur
er omkring 10nm og ved flydende helium omkring 3nm.

Fig.4 sammenstiller de mélte aktiveringsenergier for matningsprocessen med de
atomistisk beregnede aktiveringsenergier for annihilation af jog-fri skruedipoler med
forskellige hgjder. Vi ser , at for

he =2nm (9)
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Fig. 4. Til venstre ses mélinger af aktiveringsenergien for matning fra [6] og til hajre ses
resultatet af atomistiske beregninger af energien for krydsslipaktiveret annihilering af
skruedipoler [1].
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annihilerer dipolerne med samme aktiveringsenergi som malt for matningsprocessen.
Det er derfor en fristende ny teori [4], at matningsspandingen og dermed
udmattelsesgreensen  simpelthen skyldes hvad man kunne kalde nanoskala
annihilering: annihilering af perfekte (jog-fri) segmenter af skruedislokationer, som
med modsat fortegn medes mens de glider pd parallelle slipplaner med gensidige
afstande pa nogle fi nm. Teorien kan begrundes med at tilstedevarelsen af jogs
reducerer aktiveringsenergien s starkt, at kun jog-fri segmenter af skruedipoler
behaver termisk aktivering for at krydsslippe til annihilation.

TEORIENS KONSEKVENSER

De klassiske krydsslipmodeller viser, at ndr dislokationer glider til annihilation, s
producerer deen plastisk forskydningstgjning, som cr omvendt proportional med
annihileringshgjden. Med nanoskala annihilering méd der derfor vaere meget intense
forskydningstgjninger

¢p = 2pblhc = 25.6% (10)

hvis p = 1. Man kan indvende, at de klassiske modeller er to-dimensionale og dermed
ikke helt trovardige, samt at deres p verdi er ubegrundet. Imidlertid viser en mere
detaljeret analyse [4], som er baseret pd den statisk-dynamiske model for
dislokationstztheden i PSB va:ggene, at den gennemsnitlige slipleengde Lg er omtrent
lig med lengden Lgp af kantdipoler i PSB vaggene. Derfor kan man forvente, at en
mere detaljeret mikrostrukturelt baseret tredimensional model vil have omtrent de
samme kvantitative konsekvenser. Det betyder, at den destabiliserede PSB veg
formodentlig gendanner sig selv. Pi den mdde fastfryses de fleste mobile
dislokationer i stzerke kantdipoler, som kun tillader en forskydning pa epsp= 1%. Man
kan siledes forvente, at undgd den ubegrundede p vardi i en tredimensional model,
hvor e, bestemmes af at strukturen herder ved at den simpelthen udtgmmes for
mobile dislokationer, pd engelsk: exhaustion hardening.

Den atomistiske teori ser derfor ud til at have den konsekvens at sliplokalisering sker
med en starrelsesorden hgjere intensitet end to-fase modellen og de klassiske
krydsslipteorier har forudsagt. Den konsckvens er i overensstemmelse med at
undersegelser med optisk interferometri og SEM netop har vist [6] at der opstir meget
intense sliplinier i PSBet. De milte forskydningstgjninger udviser et spcktrum af
veardier es. med et gennemsnit pd

<CgL> = 233 (1 ])

De intense sliplinier bidrager til udviklingen af PSBernes overfladeprofil og dermed
til selve revneinitieringen. Der observeres en systematisk tendens til en starre tethed
af sliplinier i PSBer ved helt lave temperaturer. Den er eksperimentelt korreleret med
en stigning i volumenandelen af PSB vagge nér temperaturen reduceres, ngjagligt
som man ville forvente det udfra den her beskrevne atomistisk baserede
multiskalateori.
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200 nm

Fig. 5. TEM billede af "huller" i de plane kantdipolarrangementer, som kontrollerer den
cykliske hardning i planar slip materialer, her messing [2].

ANDRE MULIGHEDER

Industrielle materialer omfatter bide wavy slip materialer og planar slip materialer, og
den her beskrevne analytiske dislokationsdynamik kan suppleres med mere
komplekse numeriske simuleringer, som navnt i [1]. Nér vi ogsé forventer, at ideerne
i modificeret form kan overferes til modeller for planar slip materialer, sa skyldes det,
at krydsslip ifglge Gerold og Karnthaler's SRO teori [1,2], sagtens kan spille den
afgarende rolle for udmattelse selv under planar slip, hvor krydsslip tilsyneladende
sker med meget lav frekvens. Som beskrevet af Carstensen [2], ser mekanismen for
cyklisk bhardning i messing faktisk ud til at vare dannelse af plane
kantdislokationsarrangementer med dipolhgjder pd nanoskala ved en krydsslip
mekanisme [10]. Fig. 5 illustrerer, at disse plane dipolarrangementer har "huller". Vi
forestiller os at de opstdr ved destabilisering af kantdipolemne og efterfolgende
annihilering pa nanoskala, omtrent som i PSBernes sliplinier. Cyklisk blodgaring og
ISB dannelse i materialer som fx de austenitiske stil hanger sammen med disse
processer.
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STOTTE

Arbejdet er udfgrt inden for det Ingenigrvidenskabelige Center (IVC) pd Risg for
Materialestrukturer og Materialemodeller stgttet af STVF. Det er del af et samarbejde
imellem IVC og Center for Materialefysik pd Atomar Skala (CAMP) pid DTU.
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