DEFORM AC E e Elasticka defﬂr[?,f:ﬁe :

h ugngs

F=0 Fﬂ F=0

® Anelasticka deformace :

T
—=0 '}B—%Q o—=0
F=0 F F=0

e Plasticka deformace (skluz dislokaci):




SKLUZ

se uskuteciuje :

® po husté obsazenych rovinach

® ve sméru nejblizSich sousedu

® pohybem dislokaci

Skluzovy systém =
rovina skluzu + smér skluzu

Vice ekvivalentnich skluzovych systémii:
ktery si krystal "vybere" ?
Ten, na ktery plisobi nejvétsi skluzové napéti T

5

skluzova
rovina

F
T= < COS ¢ cos A smykova deformace ¥ :
0

= F sin y cos A
0

(x=90-0)
T=mo
_ 1 =
m - Schmiduv faktor =

0<m<0,5 pro mala €




Schmidliv zakon a kritické skluzové napéti

Primarni skluzovy systém je systém s maximalni hodnotou m.

Sekundarni skluzovy systém Tento termin se pouziva ve dvou vyznamech:
bud’ je tak oznaCovan systeém s druhym nejvyssim m, nebo obecné vSechny
skluzoveé systemy s vyjimkou primarniho.

Jednoduchy skluz je pripad, kdy m, primarniho systému je vyrazne vyssi nez

m sekundarniho systému (udava se 8% rozdil mezi m, a my).

Vicenasobny skluz: dva nebo i vice systému jsou soucasné aktivované

Snadny skluz oznacuje pripad, kdy se hodnota m, primarniho systému blizi jeho
maximalni teoretické hodnote 0.5

Obtizny skluz pripad, kdy hodnota m, je nizka

Kritické skluzové napéti je napéti nezbytné ke skluzovému pohybu dislokaci.
Tento parametr zavisi na vlastnostech lokalnich prekazek, které musi dislokace
pri skluzovém pohybu prekonavat a na mikrostrukture materialu.

Schmiduv zakon tvrdi, Zze aktivni skluzovy systém je ten, ktery ma nejvyssi
hodnotu m. Ke skluzu dislokaci dojde k okamziku, kdy napéti T = mo dosahne
kritickeho skluzovéeho napéti.




SKLUZOVE SYSTEMY

krychlova plosné face centered cubic
centrovana fec

Cu, Al, Ni,

Pb, Au, Ag,

Fe - v

Rovina Smér (ﬁ)
(11 <110>
4 X 3

12 skluzovych systému




VELIKOST MAXIMALNiIHO SCHMIDOVA FAKTORU

snadny x obtizny skluz

011

o o o o e o o o o




ROZDIL DVOU NEJVYSSICH SCHMIDOVYCH FAKTORU

jednoduchy x vicenasobny skluz

0 — 24
2 — 4
4 — B
63X — B
8 — 10
10 — 124
12 — 134
14X — 164
16X — 184
18 - 20
20 — 224
23x — 294
24 — 264
26¥x — 28




PRIMARNI SKLUZOVE SYSTEMY - fcc

100

010

B [E]
001 011

A :jednoduchy skluz
B-G : vicenasobny skluz

100




skluzova

Burgersuv m m m m
rovina vektor : [T23] | % [001] | 9 [T11] | ©= [T12]
(111) 071 1] 0.117 0.408 0 0
(111) 101 0.467 0.408 0.272 0.408
(111) 110 0.350 0 0.272 0.408
(111) 01 1] 0.175 0.408 0 0
(111) [101] 0.350 0.408 0 0.227
(111) [110] 0.175 0 0 0.227
(11 1) [011] 0 0.408 0.272 0.181
(111) [101] 0 0.408 0.272 0.136
(11 1) [110] 0 0 0 0.045
(111) [011] 0.292 0.408 0.272 0.181
(111) [101] 0.117 0.408 0 0.045
(T11) [110] 0.175 0 0.272 0.136

Tabulka 2.1 Schmidovy faktory pro mrizku fcc.




Video — deformace vzorku




SKLUZOVE SYSTEMY

krychlova prostorové body centered cubic
centrovana bce

Rovina | Smér (_I:;)

mosaz 3

6 X 2

Rovina | Smér (E)
Mo, Fe - o (112} <11>
12 x 1

Rovina | Smér (E)
K,Fe-a {123} <111>
24 x 1




SKLUZOVE SYSTEMY

hexagonalni tésné hexagonal close packed
uspoiadana hcp
Rovina | Smér (b)
‘T:ff'*BZ“* Mg, o001 <1120>
b e A A\
basalni 1 X 3 | :
Ti, Zr, Re {1010} <1120> -
prismaticky 3 X | .
Ti, Mg
pyramiddlni {1011} <1120>
1. druhu 6 o |
Zn,Cd )
pyramidalni {1122} <1123>
2. druhu 6 X 1

[







TAHOVA ZKOUSKA - JEDNODUCHY SKLUZ
F

F'I
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Problém : najit y

Zname : 6’”, Ao s Op

méfime : AC=> ¢ = Aé’f”

'Y:’Y(B: ?"G? q)ﬂ)




Smykova deformace

Trojuhelnik AA'B :

|44’ _ Ly
sin(A,—=A)  sinA  sinA,

Trojuhelniky ABN a ABN :
BN =/l,cos¢, =/lcos¢

Skutec¢na deformace :

e:%:—g_go = ¢ -1
EO EO gO

Odkud

Vyuzijeme:

n A 1
LA et cos A =+1-sin*A

sind, l+e

Smykové napéti

Smykove napéti T (S, Ay, @, et F):

Zachovani objemu :

! [ — S
Sy 0= Syly = 8=

F sin® A, - cos ¢,
=—I|I [[1- 0
s N T

y= 1 (\/(1+e)2—sin2/10 —COS/]OJ

cos ¢,




Z.MENA ORIENTACE KRYSTALU VZHLEDEM
K OSE ZATEZOVANI BEHEM DEFORMACE MONOKRYSTALU

fee

T - stadardni stereograficky troj.

— primarni skluzovy sst
[101] (111)

..... konjugovany skluz. s.
[011] (111)

..... pricny skluz

[101] (111)




TAHOVA KRIVKA MONOKRYSTALU fee,
ORIENTACE PRO JEDNODUCHY SKLUZ

AT

elasticka deformace

| baby s

B0 F 3=Cu & ot% Al-
L=Cu 10 ot% Al
50+ 5=Cu 15 ot% Al

2=Cu 2 ot% Al -1

=
=
= L0f
-
30y
20¢
10 Neuhéuser et al.
o __monokrystaly, osa<123=
0 20 40 60 a0 100
rn %

jeden skluzovy systém

dva skluzové
systémy

. zpevnéni

gzd_T

dy

zpevneéni
disl. lesem

\
— o

rotace miizky,

rovnobézné dlouhé¢ dislokace

jedina "rodina" dislokaci

p~10"— 10"”%m™

. 2 dislokacni rodiny,
1 2 vektory b; a b,.
. pocatek tvorby burikové
- dislokaéni struktury

p~10"> 10"m™

anihilace diky
pricnému skluzu

: slozita dislokaéni uspofadani,
- bunkova strukutra :

 stény s vysokou disloka¢ni
 hustotou, vnitiky s nizkou p

5~ 10" m?2

Stadium 1

Stadium I

>

Stadiumr |
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Parcialni dislokace - fcc

A
C
B
A

L L T

skluzova

e e e e = = = ==
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PARCIALNI DISLOKACE
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PRICNY SKLUZ - fcc

FRIEDEL, Escaig:




SKLUZOVE SYSTEMY

krychlova prostorové body centered cubic
centrovana bce

Rovina | Smér (_I:;)

mosaz 3

6 X 2

Rovina | Smér (E)
Mo, Fe - o (112} <11>
12 x 1

Rovina | Smér (E)
K,Fe-a {123} <111>
24 x 1




Velké mnozstvi skluzovych systémiu

fcc

bce

primarni rovina
rovina pficného skluzu

e

111
@)

0,31-0,33
0,33-0,35
0,35-0,37

0,37-0,39
0,39-0,41
0,41-0,43

0,43-0,45
0,45-0,47
0,47-0,49
0,49-0,5

* 05

[111]
(112)

001 011




Rozstepeni sroubovych dislokaci

b=[111] @

Nutna tepelna aktivace pro rekombinaci jadra dislokace.
Kriticka teplota = teplota, pri které tepelna aktivace jiz

nestaci pro rekombinaci jadra.




Krehce - tvarny prechod

T> Ty, E T<Tg
Vi, ~ v, V, <<V,




Mez kluzu




Narazova prace [J]
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N
o
o
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120
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40

Krehce — tvarny prechod

0
-160 -120 -80 -40

Teplota [°C]
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fcc x bee za nizkych teplot

fce bee




SKLUZOVE SYSTEMY

hexagonalni tésné hexagonal close packed
uspoiadana hcp
Rovina | Smér (b)
‘T:ff'*BZ“* Mg, o001 <1120>
b e A A\
basalni 1 X 3 | :
Ti, Zr, Re {1010} <1120> -
prismaticky 3 X | .
Ti, Mg
pyramiddlni {1011} <1120>
1. druhu 6 o |
Zn,Cd )
pyramidalni {1122} <1123>
2. druhu 6 X 1

[




Hcp kovy — pozorované skluzové roviny

prvek Be Zr Ti Mg Co Zn Cd
c/a 1.58 1.59 1.59 1.625 1.633 1.85 1.89
Skluzova bazalni prizmat. bazalni bazalni bazalni bazalni bazalni
rovina prizmat. pyramid.
pyram.

Dulezity je nejen pomér c/a, ale hlavné rovina rozstépeni: bazalni nebo pyramidalni.




VAZBY MEZI

MIKRO

MAKRO SVETEM

Plasticka deformace x pohyb dislokaci .... OROWANOVA ROVNICE

Napéti x pohyb dislokaci ...

velmi slozity problem




TRANSPORTNI OROWANOVA ROVNICE

Yp=P,0 VY
vi(t, T)
0 < v < 10% rychlosti zvuku v materialu velké deformace = vice aktivnich
skluzovych systému
= 100 f v
© 'ﬂ'; . p/ ale pm\et v\
2 804 <
> 1 7
60— E
| RPO.Zﬁ'_L:: - S
el % 1
.f 0 N
20 | >
=
2 ~/P
0 £
C o=
Ge, zkouska v kompresi, t Peierlsovo napéti o [m ]

o -5 -1
vY=9.10"s 106 10310




TEPELNA AKTIVACE A RYCHLOST DISLOKACIH

AF
@ ° ®
°
4 D o epelna
A/ d X thl 1/ aktivace
> oo e TETEET OO
( ° : mechénické .
. energie
. |
C 'I:Veff
d X
AG
P=v,[e ¥
AG _AG, TV ™V

v=v,[@ KT =ye K K =y ekl

V=V sinh(T*Vj
’ kT 2

1




EFEKTIVNI & INTERNI NAPETI

1. lokalni detfinice
TF = S-Oxx

Qll

Ql

 loc Vnitfni napéti v 1 bodé = soucet tenzort napéti vytvorenych
j vSemi vnitinimi defekty v krystalu (dislokace, substitu¢ni atomy, [_21
precipitaty ...). Hypotéza : vnitini napéti se méni v krystalu periodicky. A TDS
X
4
* Efektivni napéti ve stejném bodé =
loc aplikované napéti + vnitini napéti
p p p

=* B — —
GIDC - G +G'

a i,loc

Pokud se dislokace nachazi v bodé A, interagujes O :}C

Rychlost dislokaci tedy zavisi na lokalnim efektivnim napéti, nikoli aplikovaném




NAPETI EFEKTIVNI & INTERNI

2. makroskopicke projevy

o A tahova creep o 4
:zkcuika g P ) E=£, L o=ct
G -~ . 1
A ” Ao 1
O rychlé odtizeni
L 2
TA
O0=0;+0 3
3
: t
G; > >
s . .
) O " : efektivni "makroskopické" napéti =
e napéti potiebné k prekonani malé
fekaz
A Ta(0K) ’ . ky L e
| Y tepelnd akdivace O; : vatiini "makroskopické" napéti :
N O lokalni napéti dlouhého dosahu  Gj 0.
piekazka
T
\ Taylorova rovnice:

UﬂU k/\/\ \/‘\/ O;= OLGb\/E

dlouhého dosahu Ol =<0.1-0.5>




EFEKTIVNI & INTERNI NAPETI

70

| r'[MF*e'l] | GE' | e T IMPal] /
750 K
y=9.10%s" 7 |. Cu
-
e 10 -

o A 7
-~ i
301 | 7T~ 13MPal pa
'\x {,_f'f f,",.r" 0 i

E:} . H'__. ol y - #"J
10 o Ti / ]
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bcc
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'
CiM JE DANO NAPETi POTREBNE K PLASTICKE DEFORMACTI ?

T4, ~0.10 G (ab initio) T, >= 0.0001 Ty,
Vo= Pn0V
T, muze byt dano:
* napéti nezbytné k aktivaci zdrojt » pickazky:
mobilnich dislokaci - tfeni miizky

- tuhy roztok, substitu¢ni atomy

- napéti nezbytné pro Sifeni deformace
pies hranice zrn (Hall & Petch)

- reakce dislokace x dislokace

- precipitaty, inkluze

Vv




NAPETI POTREBNE PRO FUNKCI ZDROJU DISLOKACI -
PRIKLAD FRANK - READOVA ZDROJE

anihilace

maximalni napéti: r = x/2

20Gh
"C:—

. g




(1) Tteni mizky

0 Intrinsické (Cisté kovy): potencial Peierls - Nabarro

fce :
U velmi slabé, < 1 MPa

bee :
U rychle roste,
hC nebasalni

A roviny p(}klld T kleSfl
U

potencial Peierls - Nabarro

polovodice :

Si. Ge, GaAs, Inp O VYSOKe

X keramiky : U velmi vysoké

0 b/2 b




PoHYB DISLOKACi GENERACi "DOUBLE KINK"
priklad fec, material s vysokym U

a) Prima dislokace lezici v jednom Peierlsové
udoli typu <110>

b) Vytvoieni double kink pomoci nahodné tepelné
aktivace. Kinky se mohou bud’ §ifit podél
dislokace, anebo zrekombinovat zpét do
konfigurace a)

c¢) Piesun dislokace do vedlejsiho Peierlsova
udoli pohybem obou kinkii




%
2
8

W/
"’f/
"

Obrazek 5.2 Definice pojmn jog a kink.




@ Tteni miizky - extrinsické, uspofadané slitiny (= intermetalika)

—»>
b mfizky fee

E—
b tplné dislokace uspoiadané miizky

Ni;Al
(superslitiny)

skluzova rovina

antifazové rozhranni

aplna dislokace v neuspofadané miizce =
¢astecna dislokace v uspofadané miiZzce

Antifazové rozhrani je vytvofeno prichodem prvni
dislokace a odstranéno prichodem druhé dislokace :
dislokace se presunuji v parech - superdislokace

CSF APB CSF - k§mPIExni
vrstevna chyba

wdoooolm - - dooook

/ “APB
\ T CSF ./ (010)

Shockleyho parcialni d. i ove

dosoole

CSFE




e Atomy intersticialni a substitu¢ni

Interakce dislokace s atomem Ex.:| Ostra mez kluzu | konstrukénich oceli kvtili zachyceni
ptimési vede ke zvySeni napéti dislokaci atmosférou intersticialniho uhliku (Cottrellova atmosféra).
potiebného ke skluzu, diky T —p bv
rozdilné velikosti, jiné chemické p m
vazbé, elektrické polarité apod. uvolnéni p,, Vvzroste
0 zachycené Yp = cst (vnucena pohybem zatézovaciho stroje)
At=Kg ¢ dislokace: |
‘ ) v (t#) klesa —» 1t klcsa
1/3<n<2/3

Portevin - Le Chateliertv jev :

Ksol zavisi na:

, rychlost diftize interst.
e zakladni mfizce . ,
. atomu srovnatelna o [MPal]
e vlastnostem piimeési , 200
, ; s rychlosti pohybu
e vlastnostem dislokaci ) ,
dislokaci 160
120
At interst > A’I:Suh:f;t
80
At interst bce = At interst fee “
Slitina Al-Mg 0 |
0 5 10 15 20 25 Al

e [%]







e Vzajemné interakce dislokaci

Tayloruv vztah:

6,= aGb/p = aGb~

Ol = <0,1 - 1>, zalezi na typu interakce

X - stiedni vzdalenost mezi dislokacemi

| aktivovany skluzovy systém: odpudiva sila
mezi dislokacemi se stejnym b :

1
[I e
2n(1-v)
dislokace z vice skluzovych systému"
"zpevnéni disloka¢nim lesem"
oL se vypocte zpusobem nazna¢enym
v minulém cviceni

Experimentalni méfeni o pro riizné kombinace

skluzovych systémiu - latentni zpevnéni

(latent hardening ratio)

I. deformace velkého monokrystalu (primarni m.) :
vytvoreni dislokaci lesa, finalni napéti T,

2. roziezani primarniho m. na mensi, sekundarni
vzorky s vyhodnou orientaci pro jiny skluzovy
systém, kritické skluzové napéti T

3. latentni zpevnéni je definovano jako

L T— i, | = skluzové systémy

primgrni T

§> m sekundarni

P




o Hranice zrn

Hall & Petch :

0, =A+kd?0?

©

Sekundarni faze

precipitat

T

NG

dislokace

Jak dislokace piekona tuto prekazku ? 3 moznosti

1. vyhuti se pomoci
ptricného skluzu

2. preseknuti
(malé, koherentni precipitaty)

maximalni napéti: r = x/2

3. obteCeni precipitatu

I Y A T L
A — anihilace
,' Orowanovy smycky - piekdZka je nyni obtiZné&ji pfekonatelna
J | +--1 © © ©
— | |e—
.};,. —F/T;/?l\_—
At = ynd
Tcut -







Vliv velikosti precipitatu pti zachovani konstantniho objemového podilu fazi
(pokud roste prumér precipitatil, klesa jejich pocet)

, napéti nutné k prekonani
precipitatu At

preseknuti

obteceni

pramér ¢astic d

A
| | I B
\ T

" -
,_J“l
LY

. P 1Zmm

TA.T1I

e b
rm

koherentni precipitaty
usporadané faze (60-70%)
v matrici tuhého roztoku

'15-20 nm




Al —4%Cu

Guinier — Prestonovy zony

f Liquide / * C=4% é@é@@@@G@%@_
P R L0555 N4
g Homogénéisation @*@ @Qé@ 6
o T e | o | @ SBoBoBec0S
B e O 0 06570
Revenu ] 6 @ —@‘@ @ @
OO0 60—
&+ Al,Cu —O- 0000
1 {2 {3 |4 (OAal@cu
Al C=4%Cu Al,Cu Temps ¢ —e=
Concentration C —e= * precipitacni zpevnéni

4 presekavani precipitatu stejné
narocné

» ‘ « difuze = starnuti i za RT
( i) ‘”i i"af.)
, " "’ 73 * ohrev — ztrata pevnosti

Cristal sursaturé Précipité Al,Cu

; é / x\ @ ° neivyS8ipevnost obtékani a
1 2
|

e problém - koroze




POLYKRYSTAL

PLASTICITA

Mez kluzu polykrystali je vyssi
nez u monokrystalti

Mez kluzu mikroskopicka
deformace v jednom zrnu

Mez kluzu makroskopicka
plasticka deformace ve vsech zrnech

Podminka von Misese :

je nutné mit 5 nezavislych moda
plastické deformace (6 nezavislych
komponent tenzoru deformace +
podminka konstantniho objemu)

Ex. :
Zn ma méné nez 5 skluzovych
systéemi => dvojcaténi nebo lom

fee kovy - 12 skluz. systému,
snadna plasticita

TAYLOROVA TEORIE (fcc)

Q : Zname-li . (monokrystal), lze vypocitat 6, (polykrystal),
kdyz pouzijeme nahodné orientace a Schmidovy faktory?

T.=mo :LG

C 0 M

M = 2.24 (Sachs, jeden ss. v kazdém zrnu)
M = 3.06 (Taylor, 5 ss v kazdém zrnu)

A : moc dobie to nefunguje => dulezity vliv hranic zrn




POLYKRYSTAL - HALL & PETCH

e Hall & Petch :

G, =A+kd0?

F i G{'} :
skluz dislokaci

Nanokrystalické materialy : g, gigantické?




RIZENI VELIKOSTI ZRNA

Velikost primarniho zrna zavisi na podminkach tuhnuti
ingotu (rychlost ochlazovani, pocet zarodkii ...)

Allotropicka transformace => moznost
zjemnéni zrna

Dalsi moznosti ovlivnéni velikosti zrna
termomechanickymi procesy

Bulkové materialy se submikrometrickou velikosti
zrna - metodou velké plastické deformace (ECAP, HPT)

X




PocitaCOVE MODELOVANI, FOREMAN & MAKIN:
JAKE JE 1, PRI VYSKYTU VICE TYPU PREKAZEK ?

Prekazka je charakterizovana silou Fp, nutnou
k jejimu preseknuti.

K

r O

T T
* F, <2T ... precipitt je pfeseknut

e F, > 2T .... precipitat je obtecen
1/2 5w .
® Fp ~d '° ., zavisi na koherenci

a typu Castice

Zaver : nelze jednoduse scitat vliv
jednotlivych piekazek.




DVOJCATENI

Definice: dva krystaly A a B jsou dvojcata, pokud:
® maji stejny typ krystalové miizky
® existuje spole¢na krystalograficka rovina K (rovina dvoj¢aténi)

® existuje vicendsobna miizka k primitivni mf#iZce, ktera je
spole¢na obéma krystalim A a B (symetrie)

Krystal B je zrcadlovym obrazem Krystal B je obrazem krystalu po rotaci
krystalu A, rovina dvojcaténi je zrcadlova o 180° kolem osy n, ktera lezi v roviné
rovina. dvojcaténi a je rovnob€zna s vektorem
Miizky s vysokym stupném symetrie. posunuti, vedoucim k dvojcaténi.

Mrizky s nizkym stupném symetrie
(ortorombicky uran).

_ Oba typy zéaroven (kubické miizky)




DVOJCATENI - DELENI PODLE VZNIKU

Vznikaji béhem tuhnuti nebo
rekrystalizace, rlizna tloustka,
typicky10 - 100 um.

Vznikaji kvili plisobeni mechanického
napéti ( 6 ), byvaji velmi tenk4, max.

1 um. Vznikaji skluzem podél rovin
dvojcaténi, vektor pfemisténi nartista
se vzdalenosti od K




DEFORMACNI DVOJCATA

Austeniticka ocel po tnaveé.

- o

N 2







DEFORMACNI DVOJCATENI

1. Dvojc¢aténi "rychlé" nebo "katastrofické"

® rychlost vytvareni a Sifeni dvojcCat
je srovnatelna s rychlosti zvuku

® doprovazeno akustickymi efekty (kiik Sn, Zn)

® pozoruje se pro < 5 skluzovych sst
o A proT ¥
. o
IRANCYS

® zpusobuje => ¢p
zména krystalografické orientace

f\/\/

"preklopeni" mrizky ??
spise ne

. AL

2. Dvojcaténi "pomalé"

® rychlost vytvareni a Sifeni dvojcat
je "pomalé"

® mechanismus je znamy : vrstevna chyba

o I A L
parcialni dislokace b=al2[101]  a6[211]  a/6[112]
TEM oo L
............................. L
.......................... L
........................ L
..................... L

® tahova kiivka je hladka

® energeticky nendarocny mechanismus




DVOJCATENI - fee
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Shockley
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DVOJCATENI - he

A
H
o
AL
o i
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fa-' i g b'\
I.' ‘.,l'l
il+
|ra
CI

_ B E——
Rovina dvojcaténi : ABCD = (1012) E a3 [\

Smér dvojcaténi : AD =[1011] c/a<1,732 ... dvojcaténi v tahu

c/a> 1,732 ... dvojcaténi v kompresi (Zn, Cd)




Hcp kovy — asymetrie tah/tlak u texturovanych material
Mg slitina AZ 80 extrudovana

AZ80-F
0 ,~180MPa OOcycles

s
N
-

d

-

-
I

Static tensile test ° o
” -
oo o™ ]

"

Loading-unloading test
O Tensile side i
® Compressive side 7

Nominal stress 0 , MPa
-2
S
S

Stress o, MPa

O 05 1 15 2 25 3 35 4
Nominal strain € . %

-200

Shiozawa, 2010




DEFORMACE KVULI FAZOVE TRANSFORMACI

Austeniticka ocel po Unaveé
v kapalném dusiku:
transformace fcc -~ hep »cc













SLITINY S TVAROVOU PAMETI

(SHAPE MEMORY ALLOYS)

2 zajimavé efekty spojené s transformaci fazi: austenit (fcc) «<— martensit
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martensit

austenit

transformace fazi
podobna dvojcaténi

dislokacni skluz




MODELOVANI MECHANICKYCH VLASTNOSTI

Sen ...

... 4 realita

chemické slozeni,
tepelné-mechanické zpracovani

Compuiter simufations

mechanické vlastnosti




MULTISCALE MATERIALS MODELLING

Continuum
mechanics,
finite elements,
constitutive
modelling

Statistical
mechanics

( Monte Carlo J

( A
Dislocation
dynamics J
N

vzdalenost
A
m
mim
um |
Classical
molecular
dynamics

quantum mec
"ab initio"

"from the first
principles”

nm

N.M. Ghoniem, E.P. Busso, N. Kioussis, H. Huang,
Philosophical Magazine, Vol. 83 (2003), pp 3475-3528

| | | |
| | | | >
s ms S ks das




AB - INITIO

vypocty pomoci kvantové mechaniky

o Schrédingerova rovnice

« Born-Oppenheimerova aproximace: separace proménnych elektront
a jader

» adiabaticky princip: jadra jsou nepohybliva

"even with this simplifications, the many-body problem remains formidable

Uzite¢né pro:
vypocty meziatomovych potencialt
konfigurace jader dislokaci

rozhrani
T, Fe: 7.8 GPa
Omezeni: pocet atomti ~ 100 /
= r * W F o . I‘J
dynamické problémy v fadu ps . a
Fow W [ F F = i e \
vypoctena miizka nékdy nesouhlasi s pozorovanim y b V&h
(c)

led neplave na vodé




MOLEKULARNI DYNAMIKA

vypocty zalozené na Newtonovské mechanice

* pocitaji se sily mezi atomy/molekulami
* je nutno zvolit meziatomovy potencidl (ziskan z ab initio - multiscale modelling)
* sila pusobici na atom = - grad(U) : klasicka mechanika

Uzite¢né pro:

difuze bodovych poruch

interakce dislokaci

interakce dislokace x hranice zrna
procesy na Cele trhliny

deformace nanokrystalt

Omezeni:

107 atomi - nesta¢i pro zakony popisujici
kolektivni chovani dislokaci

vysledky zavisi na volbé potencialu

tvorba uhlikové vrstvy na substratu




DISLOKACNI DYNAMIKA
vypocty v ramci elasticity anisotropického kontinua

* vypocty interakénich sil mezi dislokacemi : Peach + Koehler
® procesy jako multiplikace, anihilace, interakce dislokaci
* aproximace: isotropie, nekone¢ny krystal (periodické podminky na hranicich)

Uzitecné pro:
vyvoj mikrostruktury béhem plastické deformace
Ize modelovat "velké" objemy, az do cca 1000 um?’

Vasilij Bulatov : 132 000 CPU
http://www-cms.lInl.gov/bios/bulatov_vbio.html
http://zig.onera.fr/DisGallery/




KONSTITUTIVNIi MODELOVANI

systém empirickych zakonu, které spojuji makroskopické chovani a

mikrostrukturu
J}p = bV,Om Orowantv zakon

hustota:
. . T p = p + p
y = yp + — m i
E
rychlost: lomultl = Kmultl yp
)" Psurt = 1 —
v = Vo(j e(—AG/kT) surf bg P
TO

S =K. g
T*:T—Ti :T—Q"L[b\/; Iodlp d1pyp10

Taylor(v vztah

pan = Kanypptddc

pm = pmulti _psurf _pdip _pan
Pi = Pdaip ~ Pan

volné parametry: v,, m, AG, a, K Kaior Kan

multi * “dip?

multiplikace

ztrata dislokaci na povrchu

imobilizace tvorbou dipdlu

anihilace




@ KONECNE PRVKY vipotet 5.2 a d

o DISKRETNI geometricky model objektu.

o Reseni soustavy diferencialnich rovnic

Objekt je sestaven z kone¢nych Gtvart (= prvki)
v 1D, 2D, 3D.

B 2D A }}. A

Vybér prvki:
pocet uzli = pocet neznamych

3 nezname

hled3 s Uy '
edame Uy pro kazdy uzel

uyauz

linearni reprezentace
U uvnitf jednoho prvku :
u=a;tbx+cyy

X
uy=a,tbyx+cyy

quadraticka reprezentace

u=a;tbix+cpy+dixy +e;x2+ fyy?

uy=a,+ boy + coy +dyxy +epx?+ fry?

Systém rovnic

U2 ] 0x 0X;
_ _E Ev ~
* 0= 137 & T vy Skk Oij
00j; | 90p | 03 _
+ + _
X, | X, | oxs 0 ...3rovnice

pro kazdy uzel
(tzv. silny princip, pouziva se také vypocet pires energii)

» podminky na hranicich musi byt znamy




VYSOKE HOMOLOGICKE TEPLOTY

DIFUZNI MECHANISMY

Splh dislokaci

Seesnd

o Y

- plati Orowanova rovnice
- Bardeen-Herringuv zdroj dislokaci - analogie k Frank-Readovu zdroji
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SUPERPLASTICITA

Nizkorychlostni superplasticita :
pokluz po hranicich zrn doprovazeny difuzi
a/nebo dislokacénim skluzem/Splhem

Vysokorychlostni superplasticita : nataveni
hranic zrn




CREEP (TECENI)

' tertiary
. Ccreep

A

€

>
© .
£
S |

(®)

secondary

tertiary

Emin

n~3... “class | alloys”
n~4-5 ... “class Il alloys”

tuhé roztoky
Cisté kovy




21 % of Ni
A A L A

Au 20 40 60 80 Ni

n~3.. “class | alloys” tuhé roztoky
n~4-5 ... “class Il alloys” Cisté kovy




CREEPOVE STROJE

(0]
=.
5

- konstantni sila
- konstantni skuteCné napéeti

extensometer

specimen
3 E
(e

grip

T )




DIFUZE

@ 1, o ®
r | diftze po hranicich:

—»_ < Coble

difize objemem:

\1 / Nabarro-Herring

[
[}
P

Vo

1. Fickav zakon J, =-D, gradC,

2. Fickav zakon C,=—divJ,




Rapport 0/G —
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CREEP - MECHANISMY

| Rmax/G

teoreticka pevnost

dislokac¢ni skluz

Nabarro
Herring

AL /
Re G N ‘ dislokacni splé)
I elasticita I lllel mec amsm/
%Cﬁb%le /%ﬂ
0 1

Rapport TIT,, —>




Cobleuv creep:
difuze po hranicich




UNAVA

poSkozeni materialu opakovanou deformaci

min




AO @

\/\/\/’

pure fatigue, R =

=

r—=

creep - fatigue,R > -1

pure creep, R=

1




FATIGUE DAMAGE ACCUMULATION

Technological

Macrocrack initiation

Macrocrack
growth & fracture

Physical

Initial hardening

Evolution of the
dislocation structure

Plastic strain
localisation

Surface relief
evolution

Crack nucleation

Crack interaction

Short crack growth

Macrocrack initiation

Long

crack +

erowth

Fracture




INITIAL CYCLIC HARDENING / SOFTENING:

Stress amplitude o, (MPa)

a consequence of microstructural evolution

300

200

100

0 L
1E+0 1E+1 1E+2 1E+3 1E+4 1E+5 1E+6

A A
o**
Y e

ve N

-y

Eap= 5.2x1 03
v .
vy 3.4x10

b LIT L L 2
2.2x10

A p A

4 A
0¢¢Q°6%¢&$G¢0
3

1.5}(10_3
1.1x10

I-Il-ll.ll L llll-ﬂ.l].,_J._I.J.LI.I.I.I.L._I_I.I.I.IJ.I.I

Number of cycles N

Polycrystalline
copper




MICROSTRUCTURE EVOLUTION:

well defined 3D arrangements of dislocations




HV
20.00 kV

WD
8.3 mm

det
ETD

EXTRUSIONS / INTRUSIONS / SHORT CRACKS

spot| tilt 500 nm

3.0

46 °© Quanta FEG - FEI Brno







LLONG CRACKS (or macrocraks)

A short cracks macrocrack

da

Paris &
Erdogan 1963

[da] KV
v=l— |=v,
dN K,

>
K th InK,




