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1. Bevezetés

Az anyagtudoményban egy rendkiviil fontos kutatasi tertilet a szabalyossagtol valo eltérés vizs-
galata, mivel a kiilonb6z6 hibak jelenléte jelent&sen befolyasoljak az anyag tulajdonsagait (pl. a
keménységét). Ezek a hibak a kristalyos anyagokban mindig jelen vannak, amiket dimenzidjuk
szerint tudunk osztalyozni.

Az 1 dimenzio6s, vonalszerd kristalyhibdk - azaz a diszlokaciok - felelsek a kristélyos anya-
gok maradandé alakvaltozasaért. Mivel egy ~ 10%-ig deformalt kristalyban a diszlokaciok
tipikus tavolsaga 100 nm nagysagrendd, ezért mar mikron méret mintdkban is akkora szadmu
diszlokacié van jelen, hogy a kollektiv mozgasuk leirasara a statisztikus fizika modszereit kell
alkalmazni. Azonban a statisztikus fizika modszerei nem tudjak kezelni a diszlokaciok kozott
fellép6 hossza tavi kolesonhatasokat.

Erre a problémara ad megoldéast a témavezeté Tanszéken kidolgozott kontinuum elmélet.
Az elmilt 30 év sorén elGszor egyenes parhuzamos diszlokaciokbol allo rendszerre sikeriilt meg-
mutatni, hogy a rendszer kollektiv dinamikéija leirhato egy fazismezd elmélet keretei kozott.
A fazismezd potencidl - amit plasztikus potencidlnak neveziink - megkaphaté a diszlokécio-
diszlokécio kolesonhatési energiabol egy megfelels lokalis atlagolasi eljarassal [1].

A kozelmiltban megindult az elmélet altalanositasa a gorbe diszlokiciokra a Prof. Tho-
mas Hochrainer altal vezetett Graz University of Technology-ban dolgoz6 kutatdcsoporttal
egylittmikodésben [2]. Ekkor a plasztikus potencial mar fiigg a diszlokaciok atlagos lokalis
gorbiiletétdl is.

A munkam célja ennek az elméletnek a validalésa diszkrét diszlokécio szimulaciok elvégzésé-
vel. Erre a célra a ParaDiS nevii szimulacios szoftvert hasznaltam, ami egy diszkrét-diszlokacio-
dinamikai (DDD) problémakra fejlesztett szoftver, ami képes gorbiilt diszlokaciokkal harom
dimenzidéban dolgozni. Azért hasznalhatunk ilyen szoftvert, mert annak ellenére, hogy a plasz-
tikus deforméaciot alapvetGen meghatirozo kollektiv diszlokacié mozgasrol keveset tudunk, a
diszkrét diszlokaciok kozott fellépd kolesonhatas jol ismert. Ezért viszonylag nagy szému disz-
lokaci6 kolesonhatéasa modellezhetd szamitési kapacitas aran.

A munka sorén egy olyan 3D diszlokacié rendszert vizsgalunk, amelyben egy a diszlokaci-
oknak atjarhatatlan fal van jelen. A kontinuum egyenlet alapjan egy ilyen diszlokécio rendszer
dinamikai fejlédését kozelitSleg hatarozhatjuk meg, majd ezt az elméletet a DDD szimulaci-
okkal ellendrizhetjiik. Ha az elméleti joslat helyes, akkor az elmélet tobb fontos paraméterét
meghatarozhatjuk az adott elrendezésre.

2. Elméleti hattér

2.1. Diszlokaciok

A diszlokécio fogalmat 1934-ben egymaéstol fiiggetlentl vezetve be Polanyi, Orovan és Taylor
egy akkori kisérleti ellentmondas feloldasara. Az ellentmondas alapja, hogy kristdlyos anya-
gok nyirésakor a maradando alakvéltozashoz sziikséges folydshatar o mérési eredményei nem
feleltek meg az elméleti joslatnak. Egy egyszert nyirast feltételezve maradandé alakvaltozés
ugy jon létre, hogy a kristaly felsé felét egy racsallandoval eltoljuk. Egy szinuszos eréfiiggvényt
feltételezve annak maximuman kell athaladnunk a maradando6 alakvaltozashoz. Ezzel az elmé-
lettel a folydshatar meghatérozasa szinte trivialis, a legtobb fém esetén oy = 30 GPa. Ez allt
ellentmondésban a kisérletileg meghatarozott oy = 100 MPa folyashatarral.

Erre a harom nagysagrend kiilonbség feloldasara vezették be a diszlokdciokat, amelyeket a
kristalyracsba épiils félsikok élei mentén definialtak, ahogy lathato a 2.1a abran. Ebbdl adoddan
a diszlokaciok konnyen mozognak a kristalyracsban a beillesztett sikra meréleges racsvektorok
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(a) A diszlokéciok vizualizalasa Polanyi, Orovany  (b) A Burgers-vektor geometriai definialasa.
és Taylor elmélete szerint

2.1. 4bra

mentén, igy ezek elmozdulésaval probaltak magyarazni a kiillonbséget. Ez az elméleti megoldas
nem bizonyult elégségesnek, mert igy az elméleti folyashatar effektiven nullara csiikkent.

Vizsgéljuk meg a vonalhibéval rendelkezé racs és a hibatlan kristalyracs kiilonbségét! Jarjuk
korbe a diszlokaciot a 2.1a abra szerint, majd ezt ismételjiik meg a rendes racson ugy, hogy
ugyanannyi lépést tegytink meg a 2.1b abra szerint. Azt tapasztaljuk, hogy a rendes racson a kor
nem fog bezarulni. A végpontbol a kezdSpontba induld vektort Burgers-vektornak nevezziik.
Lathato, hogy ennek valamelyik racsvektor tobbszorosének kell lennie.

A a 2.1a abran egy egyenes éldiszlokacio lathato. 3D-ben a diszlokaciok alkothatnak egy
zart hurkot, azaz egy véges hajlitott feliiletet "feszitlink" a kristalyracsba. Az ilyen tipusa disz-
lokaciokat nevezziik hurokdiszlokacionak. A hurokdiszlokaciok egyik jellemzé mozgasi tiptisa az
un. csuszas, amikor a diszlokacié a Burgers-vektort és a diszlokacié vonalat tartalmazoé sikban
mozog, ami a 2.la dbrén jobbra, vagy balra torténd mozgast jelent.

A diszlokaciok energiatobbletet vezetnek be a rendszerbe, ami fiigg a Burgers-vektor hossza-
tol:

b 2
Exb = Eo<2(§) <V = b=a (2.1)

Tehat az energiaminumum elve szerint a diszlokici6é Burgers-vektora minimalizalodik, azaz
minden diszlokaci6 kisebb Burgers-vektort diszlokaciokra fog bomlani. Azonban a 2.1b abran
lathato definici6 szerint a Burgers-vektor nem lehet kisebb egy racsvektornal, igy ennél kissebb
Burgers-vektor nem tud kialakulni.
A diszlokaciok kozott a Peack-Koehler-eré hat, amit egy adott fesziiltségtérben 1évs diszlo-
kacioszegmensre tudunk felirni:
f = (6"b) x 1 (2.2)

ahol 6% a kiils6 erck okozta fesziiltségtér 1 pedig a vonal érints irdnyt vektorra. Csiiszas esetén
csak a cstuszosikra vett vetiilete szamit:

f=[(6"b) x1]-— =71b (2.3)

Sllex
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3.1. abra. A ((7*) mobilitas fiiggvény. [2]

3. 2D egyenes diszlokaciok dinamikija

Mivel a 3 dimenzioés elmélet a 2D elméletbdl lett altalanositva érdemes réviden sszefoglalni en-
nek az elméletnek az eredményeit, hogy majd ezeket ¢sszehasonlithassuk a 3D eredményekkel.
A rendszer idéfejlédésének felirasdhoz elGsszor két diszjunkt csoportba sorolhatjuk a diszloka-
ciokat a Burgers-vektorok irdnya szerint, amit itt a diszlokaci6 ’jelének’ neveziink és + illetve
— jellel jeloljiik 6ket. Ekkor felirhato a két diszlokéacié csoporthoz tartozéd diszlokéciostiriiség
p+, p—, amik Osszege a statisztikailag tarolt diszlokacio (SSD) stirtség p, illetve a kiilonbsé-
giik a geometriailag sziikséges diszlokacio (GND) stirtiség . Ezen mennyiségek idéfejlédése a
korabban kidolgozott elmélet szerint |2] megadhaté az alabbi alakban:

Oup + MobOy (k7 4 p7) =0 (3.1a)

Ok + Mob0, (kT4 + pC (7)) = 0 (3.1b)

ahol b a Burgers-vektor hossza, 79 a diffazios fesziiltség, (7*) a 'mobilitasi’ fiiggvény (lasd 3.1
abra):

Z—;T* ha |[7%| < 7V

) = {T* — sgn(7%)7Y (1 — ’;—i) ha |7 < 77 (3:2)

ahol v™ és v¢ a diszlokaciok atlag, illetve ’eltérési’ sebessége, ahogy lathaté a 3.2 abran. 79 a
Taylor-relacioval meghatarozhaté lokalis folyashatér:

™ = auby/p (3.3)

melyben a a dimenzidtlan Taylor-egyiitthatdé és p a nyirasi modulusz. Ekkor 7% fesziiltség

felirhato egy 7™ atlagtérfesziiltség és egy 7P ’back stress’ fesziiltség Osszegeként. 7P és 79 a
kovetkezs: D
TR =, W (3.4a)
2r(1—v) p
———
a
ahol v a Poisson-tényezs,
74 = ~GbAO,p (3.4Db)
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v"'=0; v?£0 v"£0; vi=0 v"£0; vi20
3.2. abra. Az egyenes éldiszlokaciok mozgasanak sematikus rajza. A piros "T" betiik jelzik a
pozitiv jeld diszlokaciokat, mig a kékek a negativakat. v™ = (vy +v_)/2 a diszlokaciok atlagos
sebessége, v4 = (v, —v_)/2 a diszlokaciok "eltérési" vagy "sodrodasi" sebessége. Az (a) dbran a
diszlokaciok egy iranyba mozognak, a diszlokaci6 eloszlas alakja megmarad, azaz a rendszer egy
merev testként mozog. A (b) esetben v, = v_, azaz a diszlokaciok ellentétes iranyba mozognak

és valtozik a diszlokaciostirtség eloszlas. A (c) az altalanos eset, ami (a) és (b) szuperpozicidja

2]

A és D dimenziotlan konstansok. Fzekkel az egyenletekkel fel tudjuk irni a két sebesség tagot

[]:
o™ = Mobx(7") (3.5a)

0™ = Mob (g[f* —x(m)] + Td) (3.5b)

ahol ismét megjelenik egy mobilitasi fiiggvény:

*) = 3.5
x() 7 —sgn(r*)7Y  ha |7*| < 7V (3:5¢)

{0 ha |[7%| < 7V

Fontos kiemelni, hogy a fenti egyenletek szarmaztathatok egy skalar P funkcionalbol, amit
plasztikus potencialnak neveziink amely nem tud névekedni a rendszer id6fejlédése soran |2]:

P= /[up&gp + pOik]dA <0 (3.6a)

ahol:
oP oP

- = .6b
ILLp 5p ) /‘LE 5/43 (36 )

Ez azt eredményezi, hogy sebességekre a kovetkezs egyenlGtlenség lesz igaz:
K K
74 (vd + —vm> + 7 (vm + —vd> >0 (3.7)
p p

Es ez atirhato a kovetkezs egyenletre:

1 £ T —sgn(7)7TY
(7’* —sgn(7)7Y, sgn(r*)ETY + Td> P en(7") alt
P % 1 sgn(T*)ﬁTy + 7

pozitiv definit

+ (1 - Zé) sgu(r) (7" — sgu(r*)) > 0 (3.8)

-~

>0



amelynek még a késGbbiek soran fontos jelentGsége lesz.

Az elmélet alapjan egy atjarhatatlan falas probléméat vizsgalt a [1] cikk, amelyben a disz-
lokéaciok egy L szélességl 'volgyben’ képesek mozogni, amelyet két atjarhatlan fal vesz korbe.
Ekkor felirhaté a SSD és GND diszlokéciostirtség idsfejlédése:

0, 1) = —05 {/%(f,t) [% - @%Fa(:&,t)} } (3.92)
0,7 (7, 1) = —0; [ﬁ(a},t) {% - {ﬁ@t)aife(f,t)} H (3.9b)
" rip = AbioR, @ = 2 = pop, K = pot (3.90)

VP

A differenciél egyenletek hatarfeltételei, hogy a bal oldali falra csak negativ diszlokaciok, mig
a jobb oldali falra csak pozitiv diszlokdciok mehetnek. Tovabbé a diszlokaciofluxusok a falon
nullak:

R(—L/2) = —p(=L/2), &(LJ2) = p(L/2), p7—0zk=0hai==+L/2 (3.10)
A kezdsfeltételek pedig:
p(Z,0) =1, R(Z,0) =0 mindenhol, kivéve kézvetlen a falakon (3.11)

A falak melletti vékony hatarrétegben x nem nulla, hogy megfeleljen a hatarfeltételeknek.

A falak mentén nagy kiils6 fesziiltség hatasara két hatarréteg jelenik meg. Ezeknek a hatar-
rétegelnek a felépitését jellemezhetjiik, ha feltessziik, hogy az 6sszes diszlokacié a falak kozelé-
ben lesz az eddig leirtak szerint. Ekkor (3.9a) és (3.9b) a kovetkezd alakra valtoznak statikus
esetben:

TR = £0:k, K= Ro (3.12)

Aminek a megoldasa:

~Z 5
R(F) = i% exp {i% [x - (iL/Q)} } (3.13)
ahol a + a jobb, mig a — a bal falra vonatkozik. Ekkor a falakhoz kozel a deformacioé eloszlés:
A(F) = oo {1 — exp (£7 [& — (£L/2)])} (3.14)

Céliink az ezzel ekvivalens probléma kezelése 3D gorbe diszlokaciokra.

4. 3D gorbe diszlokacidok

Ebben a fejezetben a munka céljahoz szitkséges elméleti levezetést dolgozom fel a [2| szerint.
A 3D gorbe diszlokaciok kezelésére szamos egyszertisitést, illetve feltételezést kell tenniink

[ ]7 [ ]7 [ ]7 [ ] alapjan:

Csak cstiszas tipust diszlokacié mozgas lehetséges.

A diszlokéciok egy sikban helyezkednek el ([0, 0, 1])

Egyéb cstuszo6 rendszerek nincsenek.

De a diszlokéciok alakjara nincs kitétel.



4.1. abra. A 241D kiterjesztés.

Ezzel effektiven redukaltuk a problémat 2D sikbeli hurkok probléméjara. Azonban a vonal
irdnytangensének folytonos valtozasat egy 241 dimentiéra torténd kiterjesztéssel vesziink figye-
lembe (lasd 4.1 dbra). Az eredetiled az xy sikban fekvs gorbéhez hozzéarendeliink egy egyel ma-
gasabb dimenzi6ju gorbét ugy, hogy a harmadik dimenzié koordinatéja a goérben adott pontjaba
hizott érinté irdnyanak az x tengellyel bezart ¢ szoge. Ekkor a koordinatak (x,y, @) = (r, ).

Céliink a rendszer terekkel vald leirasa, ami jelentGsen konnyiti az elméleti szamolésokat.
Az elsé ilyen tér R vektortér, ami a rendszer statikus allapota. R! felithat6 a (241)D térben
két (pszeudo)skalar® térként:

R = (p'cosy, p'sinp,q)=p'L (4.1)

ahol p/(r, @) a diszlokaciostrtiség és ¢'(r, ) a gorbiiletstirtiség, L a vonal irany:
L= (cosp,sing, k') = (LK), kK== (4.2)

k" a lokalis atlag gorbiilete az 1 iranyu diszlokacionak. Bevezethets az L-el irdanyu diffeeencialés
operatora:

A~

L = cos 0, + sin p0, + ko, (4.3)

amely fontos szerepet jatszik a tovabbiakban.
A diszlokacidstirtiség-tenzor formalisan konnyen altaldnosithato a 2-+1D térre:

o =p(r,o)L(r,p)) @b=R®b (4.4)

LA terek amiket bevezetiink fiigghetnek z koordinatatol, de csak akkor tiintetjiik fel ha sziikséges
2A (24+1)D térben skalar mennyiségek -vel vannak jelélve



ahol b = (b,, b,) a diszlokacié Burgers vektora. Innen a 2D valodi térben a diszlokaciostriiség-
tenzor:

1 27
a(r) = %/ p'(r,o)l(r, ) @ bdp @ Kb, K= (kg ky) (4.5a)
0
_ ! - ! d 4.5b
ri(r) = o i p'(r, p) cos pdp (4.5b)
_ ! v / in d 4.5
Ra(r) = o~ i p'(r, o) sin pdyp (4.5¢)

ahol k a nettd vonal irdnyvektor. @: a Burgers vektorvonal irany fiiggetlenségének a ko-
vetkezménye. Ha a szoget a Burgers vektorbdl vessziik, akkor x; a teljes csavar diszlokacio
komponens, mig ko a teljes él diszlokicié komponens.

Fontos, hogy a diszlokicidé vonalak ne végzddjenek a rendszerben, tehat a diszlokacioknak
zéartnak kell lennie. Ahhoz, hogy matematikailag meg tudjuk kévetelni a folytonosségot, be kell
vezetniink a (2+1)D térben a divergenciat:

DivA = Div(Ay, Ay, A,) = 9, A1 + 9,45 + 0,A, (4.6)
Az igy felirhato feltétel (4.4) egyenlet alapjan:
Diva! = cos 08,0 + sinpdyp' + 9,4 =0 = Diva =0 (4.7)

A diszlokacio lokalis id6fejlédésének felirasahoz sziikség van a diszlokacié vonal sebességére.
Ez a (2+1)D térben V vektortér aminek térbeli és rotacios komponense van. Mivel a diszlo-
kacio sebessége mindig merdleges a diszlokacioszegmens 1 vonaliranyara, ez felirhato a v'(r, @)
skalarmennyiséggel. A rotacié megadhato v' L iranyu negativ gradiensével.

V(r,p) = (v'sinp, —v' cos @, —L(v') (4.8)

A rendszer idé6fejlddése megkaphaté V iranyu Lie derivalttal, ami a dya = V X (v X a) 3D
megmaradasi tételt altalanositja. p’ és k' terekre felirva:

o0 = —Div(p'V) + V'K p! (4.9a)
ol = —v'k? — L(LW)) = V(K ,3 (4.9b)
= 9,¢ = —Div(¢'V + p'L(v')L) (4.9¢)

A (4.9a) felirhato expliciten ¢-t6l fiiggd alakban, ami figyelembe veszi a (4.7) feltételt:

O = —sin p0,(pv') + cos 90, (§0') + 0, [cos @, (') + sin 0, ()] +
+ 0y, [cos O, (p'v") + sin pd, (p'v") + D (p'v")] + v'q" (4.10)
Ez egy zart kinematikai egyenletrendszert alkot v’-vel, azonban ez nem megoldhat6 sem el-

méleti, sem numerikus modszerekkel a szabadsigi fokok nagy szama miatt. Ezért tovabbi
egyszertsitéseket kell tenniink.

3V = ' sin pd, — v’ cos pd, — L(v')dp



4.1. Dipdl kozelités

A megjelens periodikus ¢ fliggés kezelésére a elektrosztatikihoz hasonléan (innen a neve)
Fourier-sorba fejtjiik az egyenleteket elsé rendig [6]. Fontos, hogy az elnevezés nem arra utal,
hogy ’diszlokacié dipolokat’ vezetiink be, vagy feltételt tennénk a diszlokaciok alakjara. Ezek
alapjan:

p'(r, ) = p(r) + 2 cos pri(r) + 2sin gk (r) (4.11a)
V' (r, @) = v™(r) + cos pvi(r) + sin pvg(r) (4.11b)
q'(r,¢) ~ q(r) + cos Q1 (r) — sin pQa(r) (4.11c)

A (4.11a) egyenletbe, p a teljes SSD stirtiség, ami nem fiigg az orientaciotol, és k12 a GND sii-
riisége az x illetve az y tengellyel parhuzamos diszlokacioknak. Ez 6sszhangban van (4.5b)-ben
és (4.5¢)-ben felirt definiciokkal. Ez azt jelenti, hogy az SSD nem tartalmaz irany informaci-
o6t. Ennek kovetkezménye, hogy ez az elmélet nem képes pontosan leirni egyenes diszlokacio
rendszereket anélkiil, hogy az irany informéciot beleépitenénk az SSD-be. Ehhez legalabb még
ketts Fourier-komponense lenne sziikség.

A (4.11b)-ben bevezetiink harom skalar sebességmennyiséget v™, v¢, vé-t. o' definicioja
alapjan. Ezek jelentését mutatja a 4.2 abra egy diszlokacié hurkon. A v™ az sszes diszlokacid
atlagsebessége, mig v¢ = (v{, v$) sodrodasi (drift) sebesség vektor ami a diszlokdcié irdnyat adja
meg (1| v4). A drift sebesség nem a diszlokaci6 sebességvektora, hiszen az mindig merdleges a
lokalis diszlokaci6 iranyra.

A (4.11c) a gorbiilet stiriiséget adja meg ahol ¢’ = p'k’ *. Bevezettiink egy gorbiilet "kiilon-
bozeti" Q vektort, °

A dipol kozelitéssel nyilvan megsérjiik a (4.7) feltételt, az nem teljesiil egzaktul. Azonban
a megfelel6 Fourier egyiitthatok szintjén ki tudunk réni olyan feltételeket amelyek a dipodl
kozelitésen beliil megfelelGek. Vezessiik be a (4.7) egyenlet alapjan kovetkezd mennyiségre:

G(r, ) 1= cos p0yp'(r, ) + sin @y (r,0) + 0,q' (v, ) (4.12a)
Vegyiik az integraljat
1 2w
Gm(r) = - / G(r, 0)dip (4.12h)
2w Jo
(4.11a) alapjan
G™(r) = Oyk1(r) + Oyka(r) =0 (4.12¢)

Ez egy feltételt ad ko kozott, aminek a jelentése, hogy a diszlokaciok nem végzddhetnek a
minta belsejében.
Az els6 Fourier-egyiitthatoknak is el kell tiinnie:

27
Gi(r) = i/ cos pG(r,p)dp =0 (4.13a)
2m Jo
1 2
Gi(r) = 2—/ sin pG(r, p)dp =0 (4.13b)
T Jo

Ekkor a korabban bevezetett mennyiségekkel a kovetkezd feltételeket kapjuk:

Qu(r) =0up(r) , Qar) =0yp(r) ° (4.14)

44.7 6sszekoti p'-t és ¢/-t
meg.
64.12c-el ellentétben ezek fiiggenek a Fourier-egyiitthatok szamatol, a magasabb rendi tagokat elhagytuk.
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4.2. abra. A gorbe diszlokaciok lehetséges mozgésai az xy sikban. A s6tét piros hurok jelzi a
kiindulasi hurkot, a vilagos piros pedig a hurok kis id§ elteltével. v™ az "atlagos" diszlokacio
sebesség barmilyen karakterisztikdju diszlokaciokra, mig v¢ = (v{,v9) a "sodrodési" sebesség,
ami a diszlokacio iranyat jellemzi. Ezek a mennyiségek analogok a 3.2 abran lathatoakkal. Az
(a) abran a hurok merev testként mozog, azaz alakja nem valtozik mikézben mozog. A hurok
vd-vel parhuzamos tagjanak nulla a sebessége, mig a ra merélegesnek maximélis. (b) Abban
az esetben, ha v& = 0 és v,, # 0 a hurok v,, sebességgel elkezd névekedni. Itt a hurok alakja
valtozik, azaz a diszlokaciok relativ tévolsagvaltozason mennek keresztiil. (c) ismét az (a) és

(b) szuperpozicidja, egyszerre valtozik a hurok alakja és halad a térben. [2]



Ezekkel mar fel tudjuk irni az idéfejlédést a dipol kozelitésben. Ha (4.11a-4.11c)-t beirjik
(4.10)-ba:

1 27
—/ Op'dp = Oyp (4.15a)
2 Jo

1 1 1 1
0p =~ (o) + 50, (put) + 0y (10™) = 0. (™) + Sq™ + J0f Qs — Q1 (115D)

Ha ebbe beleirjiik Q-ra vonatkozé feltételt:

1 1 1
0 = — 50, (pu) + 50, (1) +, (510™) = 0, (k™) + qv” + uf0,p —fop  (4150)

Atirva:

1 1
Op =—0, (pvg) + 0y (pvil) + 0y (k1v™) — Oy (K2v™) + qu™ + 5“?83/10 - évga’ﬁp (4.15d)

Ez a diszlokaciostiriiség idsfejlédése a "dipol" kozelitésben. Ez ¢ = 0-nal az utolsd két tagot
leszamitva megegyezik a 2D egyenes diszlokaciok esetével. Ahhoz, hogy egyenes diszlokéiciokra
is mikodjon bevezetjiik A o-t, amik egyenes diszlokaciok esetén A\; o = 0, mig dipdl kozelitésben
)\172 == 1/2

Op = —0y (pv§) + 0y (pvf) + 9y (K10™) — Oy (Kav™) + qu™ + AV Dyp — Agv§yp (4.16)
Két megfigyelést tesziink:
cos p[Div(p'V) + ¢'v') = 8,(p'v") — A [—q'v'sinp — p'L(v") cos ] (4.17a)
sin p[Div(p'V) + ¢v') = =8, (p'v") + d,[—¢'v cos o — p L(v') sin ] (4.17Db)
Ezeket felhasznélva felirhatjuk x idéfejlodését:

e 1ad11p4.17a
Py cos Opdp = Oyry AT 9 ey = 0y (pv™ + K1v{ + Kovd) (4.18a)
0
1 [ , 4.11a,4.11b,4.17b d d
by sin pdyp'dy = Ok =" Oke = =0, (pv™ + K1V] + K1) (4.18Db)
0

q gorbiilet idsfejlodéseére (4.9¢)-t felhasznalva |7]:

1 2 . 1 2m N
Orq = —(912— / [¢'v" sinp + p'L(v") cos ¢]dp — 8y2— / [¢'v" cos o + p'L(v") sin ¢]dp (4.19)
T Jo T Jo

ami azt mutatja, hogy ¢ egy megmarad6é mennyiség. Osszességében ¢ idéfejlédése a dipol
kozeitésben:

1 1 3 1
0:,q = 0, {—qvg +0"Q; — 585,; (pvm + 5@1}3 + §/£1Uf> - Z—L@y(mvg + ngf>:| +

2 2

1 1 3 1
+ 0, [qvf + 0" Qg — §8y (pym + —rvd + —/@-21}3) — Z(‘?y(/fgvg + /1112}?):| (4.20)

Ha a rendszer homogén és elhagyjuk a mésodrendd derivaltakat egyszertibb alakra jutunk:

Org = —0u(quy — v Q1) + 0, (quf + v Q) (4.21)

A tovabbiakban ezt hasznélni fogjuk’. Megjegyezziik, hogy ha tovabbi Fourier-egyiitthatokat
is figyelembe vesziink akkor is hasonl6 lesz az id&feljGdés alakja.

7Az altalanos eset is hasonloan kezelhetd.
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4.2. Plasztikus deformécio

Vizsgaljuk meg a plasztikus deformécio tenzort 87 és az id6 szerinti derivaltjat 57 a diszkutalt
geometrian. Tudjuk, hogy a diszlokédciostrtség-tenzor o;; = &kz@kﬂfj- Altalanos esetben a nem
hatarozza meg egyértelmtien ($P-t, de ez a mi esetiinkben nem igaz. Mivel feltettiik, hogy a
diszlokaciok csak a sajat csuszosikjukban tudnak mozogni a 5P ¢ = 3 komponensei nem nullak
5] és B5;(r) = Bo(r)bj, ahol Sy(r) egy skalir ami megadhaté a:

K1 = 31,,50 . Ko = —00 (4-22)

Ha bevezetjik F = (—ka, k1,0) vektort és feltessziik, hogy egy adott cstuszosikban vagyunk
bizonyithato a O,k1 + dyxe = 0-bdl, hogy F rotaciomentes. Ennek kévetkezménye, hogy F
megadhato egy skaldrmezd gradienseként F; = 0;5,. Ezaltal 5, megadhatoé a GND stirtiséghdl
egy integralassal:

Bo(r) = / r Fydr; ® (4.23)

Ez az integral elvégezhetS barmely z tengelyre meréleges sikba es gorbén. ‘
A plasztikus deformacio idébeli valtozasanak sebessége 5P fiigg fo-t6l a kovektezsképen: 57 (r) =
Bo(r)bj (a tobbi tag 0), igy:

Bo(r) = / O Fidr; (4.24a)

O Fy = —Oyka = Oy (pv™ + K1v] + Kovd) (4.24D)
O, Fy = Opriy = 0y (pv™ + K10l + Kovd) (4.24c¢)
= fo=po" + 5] + Kavf (4.24d)

4.3. Plasztikus potencial

Az eddigi egyenleteink a diszlokaci6 rendszerre a dipol kozelitésben nem adjak meg v™ és v‘f’2

sebességeket az allapot valtozok p, k12, ¢ fiiggvényében. Ehhez a 2D esetben felirhat6 ter-
modinamikai megfontolasokat altalanositjuk. Itt is feltessziik, hogy létezik p, k2, ¢ tereknek
skalar funkcionalja ami nem tud néni a rendszer idéfejlédése kézben.

Els6 1épésként olyan mobilitasi torvényeket fogunk felirni amik garantaljak, hogy a funkci-
onél ne néhessen anélkiil, hogy megadnak annak pontos alakjat. Ez a funkcional a plasztikus
potenvial amelyet P|p, k1, ko, g]-vel jedliink. Altaldnos esetben az iddderivaltja:

. oP opP oP opP
P = / - &gp—i— i at:‘il + — @/@2 + — 3tq dV (425)
op 0K ko 0q
~— ~— ~— ~—
o My kg Hq

ahol dP/0X az X tér szerinti funkcionélis derivalt, mig uy a megfelels "kémiai potencial",
amelyek a termodinamikai definici6javal formélisan analégok. Azonban fontos kiilonbség, hogy
habar ezek intenziv allapotjelzék, de alabb bevezetett strlodéshoz hasonlé mozgéas kovetkezté-
ben nem kell &llandék legyenek egyensiilyi helyzetben.

Ha beirjiik a terek korabban kiszamolt alakjait (4.16,4.18,4.21) a plasztikus potencial id6-
derivaltjaba (4.25) és elvégezziik az integralast, a kovetkezd egyenlétlenséget kapjuk:

P=- / bp [(T* + 7™+ (%T + rf) vf + (%r + T§> vsl] dV <0 (4.2a)

8Feltettiik, hogy minden tér nulldba tart a végtelenben.

11



A% Via
M,b M,b
K]? ES
=T
p
d
} TI.Z
TY ,c* ﬁcY ﬂc*

4.3. abra. A v™ és v? sebességek az effektiv fesziiltség fiiggvényében. [2]

Ahol a kovetkezo fesziiltségdimenzioji mennyiségeket vezettiik be:

A CYECI) (4.260)

i = 3o l(Outt)o+ O+ 0, M) (4.260)

= =00t )+ O+ 0, a0 (4.264)

7 Oy = (Onty 2+ (Outt) Q1 + (01 Q2 = sy (4.26¢)

Ahoz, hogy a plasztikus potencial ne ngjjon (4.26a)-ben az integrandusnak mindenhol nemne-
gativnak kell lennie:

(7" ™)™ + (ET* + T{i) of + (@T* + ng) vy 20 (4.27)
p P

A 2D alalégiajara itt is bevezetiink sebesség fiiggvényeket a gorbe diszlokaciokra:

"™ = Mobx(T") (4.28a)

v} 5 = Mob (%[T* —x(m)] + 71, 2d) (4.28b)

Ennek jelentése hogy az atlag diszlokacio sebesség v 0 mindaddig, amig egy lokalis kritikus
fesziiltség 7¥ alatt van a rendszer, felette értéke lehet nemnulla. Ezzel ellentétben vf ,-nek lehet
nemnulla sebessége a kritikus fesziiltség alatt, ha azok kiejtik egymast, mig felette barmi lehet.

A kérdés az, hogy ez Osszhangban van-e az (4.27)-ban felirt feltétellel. Konnyen lathato,
hogy a nemfoly6 tartomanyban (|7*| < 7Y) a feltétel teljesiil. Azonban a foly6 tartomanyban
(1] > ):

2 2
|:7'* —s7Y + ( - % - %) stV + %Bf + %Bg + Bffl] (7% — s7Y)+

oS sy B Bt |2 o) B BE 20 (h2)
p P

ahol s = sgn(7*), és a kovetkezd fesziiltségdimenzioju segédmennyiségeket vezettiik be:

Bl = srv 4 od (4.29b)
i

BY = s22v 4 s (4.29¢)
i

12



m m K1 g4 K2 4
B"=71"— —7 — —1 4.29d
D 1 D 2 ( )

T > = BiMeb=1v |, BIMyb=1] (4.29)
igy (4.29a) atirhato:

K2 K2 K2p? K T — s7Y
(1-5 - B) ot oo i) () (707
K1p 1
K2p? K T — s7Y 2 2
+ (T* — sTY Bg) 20 2P p + [( - ﬁ—; — %) stV + Bm} (1" —s7Y) >0
Rap 1 By P p

(4.30)

Az els6 és a negyedik tag Gsszevonhato, mig a masodik és a harmadik mindig pozitiv. Ezéltal
leegyszertisodik a nemnegativitasi feltétel:

K _ K ﬁ) . Bm] (7% — s7Y) (4.31a)

p* P
bevezetve a kdvetkez6 dimenzié nélkiili mennyiséget:
p= b o p— (4.31Db)
(-5 -3)
4.11a=>0
igy az egyenl6tlenségi feltétel:
(7" 4 Buby/p) (1" — 1Y) > 0 (4.32)
A Taylor keményedési torvény alapjan a folyasfesziiltség:
T = auby/p (4.33)
Lathato, hogy (4.32) teljesiil, ha |3| < a. B™ definici6jabol (4.29d) lathatjuk, hogy S egyik

tagja ardnyos q/p/?, ami az atlagos diszlokicio tavolsag 1/ VP €s az atlagos gorbiilet sugarnak

q/p szorzata. Kozel homogén esetben |f| < « (~ 0.3 — 0.4 |9]), azonban erdsen inhomogén
vagy erdsen gorbiilt diszlokacioé rendszerekre az a Taylor egyiitthato elveszti értelmét a helyi
szinten. Ebben az esetben bevezethetjiik a(f)-t:

ap  ha|f] < |ag|
alB) = 4.34
(6) {|/3| ha|3| > |ay ( )

ahol «q a konstans globalis egyiitthat6 innent6l. Ez 6sszhangban van a kisérleti tapasztalattal,
miszerint a gyengén fiigg a megjelend diszlokacié struktaratol.

4.4. Plasztikus potencial alakja

Az utols6 lépés az egy csuszosikban mozgd gorbediszlokaciok iddfejlédésének leirdsara a P

plasztikus potencial pontos meghatérozéasa. Fontos kiilonbséget tenni az atlagtér fesziiltseg 7™,

amit a GND hossz tava kolesonhatasai generalnak, illetve a ’back stress’ amit a diszlokacio-

diszlokacié korrelaciok okoznak. A ketts koziil az atlagtér fesziiltség az amely direkt mérhetd.

Minket az ebbdl szarmaztathato nyirofesziiltség érdekel mert ez mozgatja a diszlokaciot:
n-o-b

mf _ i 4.35
r . (435)
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ahol n a csuszosik normal vektora. Ahhoz, hogy felirjuk a plasztikus potencialt elGsszor két
részre bontjuk, egy atlagtér és egy korrelacios részre:

P = pmf+ peorr (436)
P™f a7 dtlagtér rugalmas energiaja, ami pontosan a rugalmas energia lenne teljesen véletlenszert
rendszerben. Megmutathato ([2],[10],[11]), hogy az atlagtér pontencial:
1 _
me[X,/ﬁ,/fz] :/ [_ﬁ(InCX)ijOjk%(IDCX)m + Xijnji | AV (4.37)

ahol Inc az "inkompatibilitas" operator, x a fesziiltség potencial tenzor, C a rugalmassigi
modulus tenzor és 7 [?]:

1
Nij = é(gilnanajl + 5jlnan04il> (4.38)

az un. inkompatibilitas tenzor, amely tulajdonképpen a mintaban kialakuld bels6 fesziiltségek
forrasa. Lathato, hogy P™ implicit s, és s, fiiggése az inkompatibilitas tenzoron keresztiil jele-
nik meg. Az egyensulyi feltétel (0;0;; = 0) megkaphat6 a plasztikus potencial inkompatibilitas
szerinti funkcionalis derivaltjanak eltiinésébdl. Ugyanis

5me _
5Xij

0 = o=Incyx (4.39)

Mivel itt o egy masik mennyiség inkompatibilitasa az egyenstlyi feltétel automatikusan teljesiil.
Ahoz, hogy megkapjuk 7™t nyirasi atlagteret tekintsiik a kovetkezot:

1/, 6p™ 5P

P gy o-t6] fiiggd tagjat nevezziik el PP-nek (1db ilyen tag van):

PP = /XUT]ﬂdV @ —/Uij€§idv @ —/Ulgﬁgldv @ — /(Slfil + SQKQ)de (440b>

@: Mivel 7;; = —(InceP);;, ahol €? a plasztikus deforméaci6 tenzor. Parcialis integralas felhasz-
nalva adodik, hogy o = Incy.

@: Altalaban feltehetjiik, hogy b || z és a feltételeinkbsl n || z csak 3P 31 komponense marad
meg.

@: Bevezethetjiik az S o skalar tereket tugy, hogy o153 = —0,51 + 0,5,, amik nincsenek egy-
értelmtien meghatérozva, de a bizonytaldnsidguk nincs kihatassal a végs6 eredményre, ismét
parcidlisan integralva.

Ebbdl (4.26b) egyenlet alapjan kapjuk, hogy:

1 spmt ypmt
f
mf _ ——19 -0, . 4.40
T 13 b ( Y (5:‘631 6/'{2 ) ( C>
Ha P = ( akkor 7% = 7™,
A korrelacios tag P°™ azonban nem fiigghet x-t6l, mert abban az esetben a (4.39) feltétel
nem teljesiilne. A legegyszeriibb alakja |2]:

.D- Ra?
P p, k1, Ko, q] = /G’b2 {Ap m2 B " qz] av (4.41)
Po 2p 2p
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ahol G = pu/2m(1 —v), A és R dimenziémentes allandok, D egy 2x2-es dimenziomentes allan-
do matrix [12], po = 1/c*0* > p egy allandé paraméter diszlokdciostiriiség dimenzioval és ¢
egy alland6 amit a diszlokaciok elemi tulajdonsigai hataroznak meg. P°™ masodik tagjanak
invariansnak kell lennie a Burgers-vektor forgatasara:

k-D-k=D,mn, k) + De(n, - &)+ 2D, (n, - &)(n, - K) (4.42)

Ahol Dy, D, és D, a csavar-csavqr (screw), él-él (edge) és csavar-él diszlokaciok kozotti
kolesonhatarokat karakterizaljak és egy szimmetrikus pozitiv definit tenzort alkotnak, ng || b
ésn. L b az zy sikban és |n, .| = 1.

A harmadik tag veszi figyelembe a gorbe diszlokiciok gorbeségét masodrendben, ami a
legegyszertibb kozelités. 1/pt-el a tag dinenziétlanodik, igy p-an kiviil nincs mas hossziisag
dimenzi6ji mennyiség az elméletben.

A (4.26b) és (4.36) egyenletek szerint 7* is feloszthato két részre:

™ =7 P (4.43)

ahol 7° a ’back stress’, ami a plasztikus potencial korrelacios tagjainak hozzajarulasa az 7*
"effektiv" fesziiltséghez:

1 PCOI'Y Pcorr
N PR af—} = Gb {ay (DH% + Du@) — 9, (DQQ% + DIQ’;—;)} (4.44)

b Y (5/431 5%2 2p
Ha a rendszer kézel homogén (k15 < p; 0,0 < p*/2
. Gb
T = 7[8y(D11/£1 + 8y(D12/<92) — ay(DQQHQ + Gy(Dm/ﬁ)] (445)

A diffuzios fesziiltség tagok:

1 § Peorr § Peorr § Peorr
d
= — Py + gDy + Oy [ A =
Gb
- |:A <1 + /\172 + )\172 In ﬁ) 8y7xp + Rqﬁw% (446)
p Po p

5. Rendszer atjarhatatlan fallal

Ebben a szekcioban a [1]| cikkben felvazolt atjarhatatlan fallal rendelkezs diszlokacio rendszer
elméletét altalanositjuk 3D-re. Ehhez feltessziik, hogy a rendszer egyik oldalan egy ilyen disz-
lokacioknak atjarhatatlan fal helyezkedik el tigy, hogy az a x — y sikra merdéleges.

5.1. Fesziiltség szamolas

Els6 probléma az atlagtér nyirofesziiltség meghatarozasa a diszlokacié rendszerre. Ehhez az
inkompatibilitasi tenzort kell elsként meghataroznunk. A fentiek alapjan ez a x o-vel adhato
meg, de a Ky o-k szarmaztathatok a 8P plastikus disztorzié tenzorbol:

Nij = €ikmEjinOkO1 B, (5.1)

Ha ismét feltessziik, hogy a Burgers vektor parhuzamos az x tengellyel akkor csak a [3; kompo-
nens lesz nemnulla. Egyszertiségért bevezetjiik a b5y = 31 jelolést. Ekkor a diszlokiciostrtiség-
tenzor (ai; = €ipOkij):

15



K1 /{20

a=15b 0O 0 O (5.2&)
0 0 O
ahol
K1 = 02fo (5.2b)
R = —8150 (52C)
= O1Kk1 + Ok = 0. (52d)

Ez garantalja, hogy 0;a;; = 0.
Felhasznalva a kovetkezs Osszefiiggést:

1
Nij = —§(€z‘ln3n04jz + €j1nOnvit) (5.3)
f-ra a kovetkez6t kapjuk az (5.2a) egyenletbdl:

b 0 —83:‘431 82/431
0= B —0O03k1 —203Ky Oaka (5.4a)
82111 82@ 0

Tovabba, az (5.2d) egyenlet miatt:
N2 = Moz = hkia = —O1k1 = Oimy; =0 (5.4Db)
A o;; fesziiltségtenzor megadhato a x;; fesziiltség potencial inkompatibilitasaként:
Tij = —CikemCiin OO0 Xmn (5.5)

[zotréop anyagok esetén érdemes bevezetni a kovetkezd mennyiséget:

1 v
X’LJ 2[/6 (X] 1—|—2VX” J) ( )

Ez a mennyiség kielégiti a biharmonikus egyenletet:

AZX;J- = 1ij (5.7)
Ebbdl felirhato x;; invertalassal:
Xi; = D72 (5.8)
ahol A2 a Laplace operéator négyzetének A? inverze. Ha invertaljuk az (5.6) osszefiiggést:
/ v /
Xij = 2/t <Xij + 1 __VXu(Sz‘j) . (5.9)

Az esetlinkben a fesziiltség potencial tenzor nem nulla komponenseit az (5.4a, 5.6,5.9) egyenle-
tekbdl adhatjuk meg:

0 xi2 Xxu3
X = X12 X22 X23 (5-10)
X13 Xx23 O
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A tovabbi szamolashoz sziikséglink lesz a nyirofesziiltségre, amit o3 ad meg. Az (5.5,5.10)
egyenletekbdl

013 = 81(32X23 - a3X22) - 82(82X13 - a3X12) (5.11&)

vagy W/ -vel
1
013 = 2M [8182)(/23 — :8183)(/22 - 82@2)(,13 + 8283X,12:| (511b)
Ha ebbe behelyettesitjiik az (5.8) egyenletben felirt sszefiiggést akkor a kovetkezst kapjuk
O13-ra.
1

— UV

013 = b,u A_2 |:(918282I<L2 + 1 818383:‘12 — 828282:“&1 — (928383I€1:| (512&)

Bo-val felirva:

1
o13 = —bu A2 [81(915’2(92 + V(91313383 + 0205050, + 32828383} Bo (5.12b)

1—

5.2. Az idéfejlédési egyenletek

Ahogy azt megkaptuk a 4.1 fejezetben, a p, k1, K2 és q terek idéfejlédését a kovetkezs egyenletek
adjak meg:

Ok1 = Oa(pv™ + kvl + Kov) (5.13a)

Otk = —01(pv™ + k1o + Kovd) (5.13Db)

Op = —01(pvd) + a(pv) + Oy(k1v™) — Oy (k™) + qu™ + A1 pOav? — Xopdivs (5.13c¢)
0q = —0 (qv§i — Ule) + O (qvil + vag) (5.13d)

ahol v a diszlokaciok atlagsebessége és va a "kiilonbozet" sebessége ahogy az lathato a 4.2

abran. A két mennyiség a fenn emlitett terek fiiggvénye és A; o olyan paraméterek amik a
gorbiilettdl fiiggnek. Kis gorbiileteknél ¢?/p*-vel aranyosak, igy a linearis kozelitésben elha-
nyagolhatjuk 6ket. Az (5.2b) és (5.2¢) egyenletekkel at tudjuk irni az (5.13a,5.13b) egyenletek
felhasznéalasaval. Ezzel megkaphatjuk £, idéfejlodését:

Bo = pv™ + K10 + Kavs (5.14)

A jelen problémahoz a folyasi tartomanyon beliili v™ és U(iz funkcionalis formaja is elég.
Ebben a tartomanyban a nyiréfesziiltség:

=P =t o+ TP (5.15)
ami nagyobb mint a Taylor-Osszefiiggés szerinti folyasfesziiltség:
7 = auby/p (5.16)
ahol 7y a kiils6 nyirofesziiltség, és 7° a "back-stress":

b
Tb _ 27?(1#_ V—)p [82 (Dlllfl + D12/12) - 81 (DQQI{Q + Dlglil)] , (517&)
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Attérve a 3, mennyiségre:

b
Tb — 27r(1’u_ V_)p [DllaQaQ + D228181 - (D12 —I— Dgl)alag] BO) (517b)

Igy a folyasi tartomanyban v™ és vf2 a kovetkezd:

Mob(T — OélLLb\/_) MO (7'0 + 013 + 7' — ozub\/_) (518&)
vd = Myb (ﬁaub\/ﬁ—k 7'2-d> i=1,2 (5.18Db)
p
ahol T és 7i:
d pub P q
=— A 14+2\+ A In— = 1
Ty 270 —)p [ < + 2\ + N np0>32p+Rqa2p2} (5.19a)
d b P q
=————|A[1+2 In — = 1
" (=) { ( PRt nﬂo) alerRqapo} (5190)
Ahogy korabban emlitettiik a jelen problémaban a A, o-vel aranyos tag elhanyagolhato, igy:
d pb q
h (=) { Oap + Rq 82;)2] (5.20a)
d pb q
=———F— A0 Rq 01— 5.20b
(El =y { \p + Ry 1,02} (5.20b)

Tovabbé, mivel csak a kis perturbaciok tartomanyara vagyunk kivancsiak a fenti 6sszefiiggések
masodik tagja is elhanyagolhato:

d pbA
= 21
n 27(1 — V)p82p (5:21a)
d pbA
= —— 21b
2 27(1 — U)palp (5:21b)

Ezeket visszahelyettesitve vf}Z egyenleteibe:

A*
= Myb*u <ﬂa\/ﬁ+ —82p) (5.22a)
p p
) A*
= Myb"p P2 p——0ip (5.22Db)
p p

ahol A* = A/27(1 — v)-t rovidebb jelolésért vezettiik be.

5.3. Az idé6fejlédési egyenletek az adott problémara

Az id&fejleszt egyenletek amiket korabban meghataroztunk:

atﬁo = p’Um + ’0(118250 — Ugalﬂo (523&)
o = —0r(pud) + Balpvs) + Oa(u™ Do) + D1 (001 o) + v (5.230)
g = —01 (qu§ —v™0p) + 02 (quf + v™ap) (5.23¢)
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V™ = Mob(1o + 013 + 7° — auby/p) (5.23d)

b2
vl = M(]?M (ary/pda By + A*Bap) (5.23¢)

2

b

Tekintsiink egy olyan problémat, ahol a diszlokacié eloszlasoknak csak z irdnyu véltozasa
van ( az y, z irdnyu szoérasok kiatlagolodnak) Ebben az esetben az egyenletek leegyszertisdnek
a kovetkezd alakra:

atﬁo = p’Um — Ugalﬂo (524&)
Op = —0i(pvy) + 01 (v™015) + qu™ (5.24b)
Oq = —0 (qv§l —v™01p) (5.24c¢)
0™ = Mob(1o + 013 + T° — aub/p) (5.24d)
b2
ol = —MOT”( 0By + A*D1p) (5.24e)
ahol 7° "back stress’ a kovetkezs:

b pb

T 27(1 —v)p 220101 Bo, (5.25)

.....

séget. Ezért az egyenletekben megjelend 013 = 0 nyirdfesziiltség egyszerten a kiilsé fesziiltség.
Vegyiik az allando6 vagy a kozel allando helyzetet. Ekkor a kiilonb6z6 mennyiségek idéderi-
véaltja a fenti egyenletekben elhanyagolhato, igy az egyenletek tovabb egyszertisodnek:

U™ + vy kg = 0 (5.26a)
O (pvd + v™ky) = qu™ (5.26D)
A1 (quy —v™dip) =0 (5.26¢)
0™ = Mob(1o + 7" — auby/p) (5.26d)
b2
vl = _MOTM (—an/pkg + A*01p) (5.26€)
ahol a back stress alakja a kovetkezd:

b b
= ———"——Dy0 5.27
T 2r(1 — V)p 2201 K2, ( )

Itt felhasznaltuk a ko = —0, 3y Osszefiiggést.
Lathato, hogy az (5.26a, 5.26b, 5.26¢) egyenletek trividlisan teljesiilnek, ha v™ = 0 és v§ = 0,
ami megfelel a korabbi kozel stacionarius folyas feltételnek. Ekkor:

b
T0 — a,ub\/ﬁ = 27r(1lu——1/)pD2281K2 (528&)
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a/pro = A*01p (5.28Db)

Ezzel a két egyenlettel meg tudjuk hatarozni Dos, A* és o paramétereket kiillonb6z6 kiilss 7 fe-
sziiltségekkel elvégzett DDD szimulaciok soraval. Ha feltessziik, hogy a fal mentén elhelyezkedd
diszlokéciok jele tobbségében azonos (ky = +p) akkor az (5.28a) egyenlet kozel exponencidlis
lecsengést josol. Ugyanakkor pontosabb eredményhez is juthatunk. Ha a két egyenletet kom-
binéljuk a kdvetkez6t kapjuk:

pba

70 (V) — aub (p)* = (1 —p) ) P2Oi0Vp (5.29)

Vezessiik be {(x) = |/p jeldlést és szorozzuk be a fenti egyenletet 0,&-vel:

To apb B pba  A* Doy 9
o { e - el ot S0 g (5.30

ami azt jelenti, hogy bevezethetiink egy energiahoz hasonlé6 mennyiséget:

_ pba A"Dy 2 )70 3_04_/~Lb 4
e— gt A2 ggr - f e el (531

ami megmarad. Ha kifejezziik 0,£-t az egyenletbdl akkor a kovetkez§ differencial egyenletet
kapjuk:

1 To o
— 4+ V¢34 .32
& C\/e+3§ 4§ (5.32a)
ahol ) 4D
2 poc 22
= .32b
2r(l —v) 2 (5.32b)
Az ’energia’ megmaradas kovetkezménye képen bevezethetiink egy ’effektiv’ potencialt:
i apb
9(§) = —5053 + T§4 (5.33)

0;&-nek a rendszer szélén (példaul @ = —L/2-ben) el kell tiinnie, tehat:

e=o(Vple=—L/2) (5.34)

Mivel a potencidl minimumara a 7 — aub,/p = 0 feltételnél teljesiil, ha a folyasi régiéban va-
gyunk az SSD diszlokéciostirtiségnek kissebbnek kell lennie x = — L /2-ben, mint a minimumhoz
tartozonak. Ennek kovetkezménye, hogy ha e < 0 akkor az e = ¢(&) egyenletnek van egy
masik megoldasa, ami pozitiv. Ennek a megoldasnak az x = 0-ban talalhaté falhoz tartozo
&-nek kell lennie, azaz £(0) = &. Ez a modszer és a potencial alakja lathato az 5.1 dbran.
Ekkor (5.32a)-bdl a kovetkezot kapjuk:

1 /é(iv) 1
C Je-r/2) \/e +mgs aTub€4

d¢ =z — L/2 (5.35)

Ahol C-t ugy kell megvalasztani, hogy a bal oldali integral £ = £;-ben pontosan L/2 legyen.
Megjegyezziik, hogy C' csak az elmélet paramétereinek egy konbinaciojatol fiige. Ugyanak-
kor ha a ko helyfiiggését is meghatarozzuk akkor (5.28b) egyenlet alapjan A* és igy Das is
meghatarozhato.
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o E(L/2)

e<O0

5.1. abra. Az (5.33) egyenletben vazolt potencialis energia alakja, és a statikus esetben megha-
tarozhato helyi diszlokaciostirtségek.

6. ParaDiS

Ebben a fejezetben roviden bemutatom a munka soran hasznalt ParaDiS szimulacios szoftver
miikodését a hozza tartozo felhasznaloi leiras [13], [14] és [15] alapjan.

A ParaDiS (Parhuzamos Diszlokécio Szimulator) egy kifejezetten Diszkrét Diszlokacio- Di-
namikai (DDD) szimulaciok elvégzésére fejlesztett szoftver. A szoftver modszere, hogy a defor-
malt anyagot egy diszlokaciovonalakkal benépesitett térfogatként reprezentalja és ezt a popu-
laciot fejleszti az id6ben a diszlokacié elmélet ismert egyenletei szerint.

A gorbiilt diszlokéaciok szimulélasahoz a szoftver ezeket rovid egyenes "szakaszokra" (szeg-
mensekre) és a hozzajuk tartozo 'csticsokra’ bontja. Ezekre az egyenes szegmensekre szamolja
a kolesonhatasokbol szarmazo erdt, és a csicspontjait eszerint mozgatja el.

A szoftver egy kristalyracs szimuldlasahoz a kdzponti legeneralt térfogatot periodikus hatar-
feltételek mellett szimulélja, azaz ugyanazt a térfogatot rakja az eredeti térfogat koré, és ezekkel
szamol. Ezeket a rendszereket a ParaDiS -hoz tartozo 'paradisgen’ nevi alszoftver hozza létre
a valasztott paraméterek szerint.

A ParaDiS egy numerikus szoftver, tehat iterdlva halad a kezdeti elrendezésbdl egészen ad-
dig amig eléri a megadott iteracid szamot. Egy ilyen iteracios lépés a kovetkezGképen torténik:
els6ként a szoftver meghatarozza a diszlokacidszegmensre hato hosszatava erdk eredgjét a "Fast
Multipole Method (FMM)’ modszerrel, ami a tavoli diszlokaciokra multipolus kozelitést tesz,
csokkentve a szilikséges szamitasi kapacitast. Ezt koveti a révid tava Peack-Koehler-erék 2.2
nyers szamitasi kapacitassal torténé ered§jének meghatarozésa. Amikor mar ismert a diszlo-
kécidszegmensre hatd erd, az idGintegrator ami a ParaDiS esetében trapezoid tipusi, elvégzi
a diszlokacioszegmensek mozgatésat. Ezt koveti az egymast metsz6 diszlokacioszegmenseket
kezel6 topologikus algoritmus. Az utolso 1épés a diszlokacidészegmensek ’tjra rajzolésa’, a végss
pozicidik meghatarozasa.

A trapezoid integrator egy vegyes integralasi modszer, melyben a két Euler-modszert hasz-
naljuk, egy elére Euler-modszert kovet egy hatra Euler-modszer. Azonban iterativ folyamatot
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hasznal a cstcs, erd és sebesség szamitasokban, ezért a 1épések soran keletkezd hibék felgyiilem-
lenek. Az integrator idélépésének hosszat a szoftver automatikusan valasztja meg, altalaban a
"leginstabilabb’ diszlokacié pontos modellezéséhez sziikséges 1épéskozt.

Ahhoz, hogy a diszlokaciok az adott kristalyracs feltételei szerint mozogjanak, a ParaDiS mobilitasi
modulokat hasznél és a kovetkezs modulokkal rendelkezik: "BCC 0", "BCC _0b", "BCC _glide",
"FCC_0", "FCC_0b", "FCC __climb". Itt a nevek a kristalyszerkezetre utalnak, valamint arra,
hogy megengediink-e "climb"-et.

A ParaDiS a diszlokécié rendszereket dobozokként kezeli amelyeket egyszerre bont fel egy
kocka alaku ’cellakboél’ 4116 homogén halora és térben processzor ’doménekre’. A domének célja,
hogy a szoftver tobb processzort is fel tudjon hasznalni bonyolult vagy nagy méret szimulaciok
esetén. A cellafelbontéas a rovid és hosszutavu erék hasznéalatdhoz tartozo valaszfalat adja, ha
a diszlokdcidszegmens, melynek hatésat éppen szamolja a szoftver, kiviil van azon szegmens 26
legkozelebbi szomszéd celldjan, akkor hossz tavia kozelitést tesz.

Az FMM kozelités miikodési elve, hogy a kozvetlen szomszédos cellakon tuli teret "FMM
cellakra" bontja. Ezek a cellak hiearchikusan vannak kezelve. Az FMM celldknak a multi-
polus momentuma a cellaban 1évs egyes diszlokacioszegmensek hozzajarulasénak az Osszege.
Ezt kovetSen a hierarchia aljarol felfelé haladva a domének (processzorok) Osszegytijtik és fel-
Osszegzik a hozzajarulasokat, ami az "upward pass". Majd a domén Osszegytjti egy adott
célcellanak az olyan cellakbol szarmazo kontribiicioit, amelyek a célcellanak nem a kozvetlen
szomszédjai, de a "sziilg" cellanak igen. A domén ezekkel a hozzajarulasokkal kiszamolja a
fesziiltség tér Taylor-sorfejtését. A legfelsd cellat tartalmazo domén kiszédmolja a fesziiltség al-
lapot Taylor-sorfejtését. Ezt kdveti a "downward pass" ahol a Taylor-sorfejtés propagal lefelé
minden 1épésben felszummazva a hozzajarulasokat. Végiil minden domén, amiben van legal-
s6 szintd FMM cella tovabbitja a fesziiltség tér Taylor-sorat azoknak a doméneknek, amelyek
metszik az FMM cellat.

Az atjarhatatlan fal implementaldsahoz a kovektezs valtoztatasokat kellett eszkozolni a
forraskodon: Egyrészt a vélasztott mobilitési funkcioban (FCC _0) kellett egy olyan féltételt
hozzaadni, amely nullaza a diszlokacidszegmens sebességét, ha az a tiltott zénan beliil van.
Masrészt a rendszert kezdetben létrehozo paradisgen-ben kellett két modositast végrehajtani.
Az els6, hogy a tiltott zonan beliil ne legyenek diszlokacidészegmensek kezdetben. Ennek elérése
érdekében az olyan diszlokiciokat amelyeknek van szegmense a tiltott zonan beliil a megfels
iranyba eltoljuk a sugaruk felével. A masodik modositas, hogy a diszlokdcié hurkok mind
parhuzamos csiszosikokban helyezkednek el (|1,1,1]), a tobbi csiszosik "tires".

A szimulaciéban altalam hasznalt beéllitasokat az 1. tablazat tartalmazza.

Dobozszélesség L 35000 Falak helyei z-ban -1000, 1000
Diszlokaci6é hurkok szadma kezdetben 100 Integralasi lépések 30000
Diszlokaci6é hurkok sugara 10500 Mobilitasi funkcio FCC 0
"LoadType’ és edotDir’ 0, [1,1,1] | Kiils6 fesziiltség 013 10 MPa - 1 GPa

1. tablazat. A szimulaciokor hasznalt beallitasok. A nem emlitett beéllitasok az alapértelme-
zettek maradtak, anyagi tulajdonsagok esetében ezek a Tantal paraméterei 600 K-en és 0 GPa
nyomason.
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7. Numerikus eredmények

7.1. Szimulaciés eredmények kiértékelése

Az SSD p és a GND k meghatarozasahoz a szimuléciés adatokbol a kovetkezs eljarast kell
alkalmazni:

e A rendszert x koordinata szerint skatulyakra felosztani. A diszlokacioszegmenseket ame-
lyeket a skatulya hatar metsz, a metszéspont szerint két részre osztani.

e p: Egy skatulyan beliili diszlokacidszegmens hosszakat felszummazni

e 1 a diszlokicioszegmens vektorokat le kell vetiteni az [111] sik és az yz sik metszésvonalara.
Ekkor egy elGjeles szamot kapunk, majd ezeket az elGjeles szamokat szummazzuk fel a
skatulyan beliil.

Az diszlokéicioszegmensek adatait kétféle kimeneti formatumbol nyerhetjilk ki. Az els6 a
‘gnuplot’ fajlok amikben koordindta parok helyezkednek el, amelyek a diszlokicioszegmensek
két végpontjai. Ebbdl a diszlokacioszegmens vektora konnyedén kinyerhets, azonban egyéb ada-
tokkal nem szolgéal. A masik lehetGség az ’armdata’ fajlok amelyekben a diszlokacioszegmensek
egyik pontja, burgers vektora, iranyvektora (egység), illetve hossza szerepel. Eldnye, hogy
tobb informécidval szolgal, azonban esetenként képesek az egy diszlokaciohoz tartozo vektorok
egyszerre elGjelet valtani, de ez a probléma orvosolhato egy megfelel§ keresztszorzassal.

A szimuléaciok kiértékelése kozben megfigyeltem, hogy bizonyos rendszereknél a tiltott falon
beliilre keriilnek diszlokacioszegmensek. Ennek két oka, hogy a diszlokaciok a kezdetben is a
falon beliilre generalodtak illetve, hogy a diszlokaciok a szimulacié soran mégis beléptek a tiltott
tartoményba valamilyen szdmolasi pontatlansag kovetkeztében. Ezeket a rendszereket ki kell
sziirni, amit meg lehet tenni a fal belsejéhez tartozo skatulyak x = [—900,900] vizsgalataval.
Ha ebben az intervallumban diszlokaciot talalunk, akkor a teljes rendszert hibasnak tekintjiik.

7.2. Kritikus fesziiltség meghatarozasa

A kritikus fesziiltség meghatarozasahoz a modositatlan ParaDiS szoftvert hasznéltuk. Ehhez a
Taylor-relaciot 3.3 hasznaltuk, amivel a folyasfesziiltséget 1.27 M Pa és 12.66 M Pa kozé tehet-
juk. Ezzel kozel 6sszhangban van a szimulédciokkal talalt o ~ 20 M Pa-s kritikus fesziiltség,
aminek a modszerét a 7.1 abran lathatjuk (a piros fliggsleges vonalak jelképezik az atjarhatatlan
falat).

Miutéan visszatértiink a modositott ParaDiS szoftverre, a folyashatarhoz kozeli szimulaciok-
ban érdekes jelenséget figyelhettiink meg a GND strtiségben, ami a falhoz kozeli tartomanyban
elGjelet valt. Ez nem egyezik meg a nagyobb fesziiltség mellett elvégzett szimulécidkkal, ahol a
GND egyszert exponencialis lecsengést mutat. Tovabba megfigyelhets, hogy a diszlokaciostiri-
ségek nem az elméletileg, illetve a magasabb fesziiltségti szimulaciokbol elvart fiiggvényalakot
veszik fel. Ennek oka, hogy megjelenik egy 'masodlagos folyashatar’ amit a fal hoz létre. A
fal maga nem rendelkezik potenciallal, igy a rendszer 'nem tud’ a létezésérdl egészen addig,
amig a diszlokiciok el nem érik. Ekkor a falra ragadé diszlokaciok potencialja fogja gatolni a
diszlokaciok mozgéasat amit magasabb kiils6 fesziiltséggel lehet legyézni. A szimulécidkkal ez a
mennyiség kozelitleg meghatarozva: a,?) ~ 150 M Pa.

7.3. Numerikus szimulacidék eredményei atjarhatatlan fallal

A két stirtiségeloszlas alakja lathaté a 7.2-7.10 abrakon amiket a modositott ParaDiS szoftverrel
szimulaltunk. Lathatjuk, hogy a kiils§ fesziiltség novelésével, a falon mérhetd diszlokaciostr-
ség novekedik az elvarasoknak megfelelen p ~ 10000-r6l a o = 25 M Pa esetben (7.2) egészen
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7.1. abra. Az atlag diszlokéci6 rendszer kritikus fesziiltségének meghatarozéasa. Az dbrakon a
SSD stirtiség valtozasat abrazoltuk a szimulécié végén a kezdetihez képest. A negativ strd-
ség valtozas legf6képp a diszlokaciohurkok 6sszezuhanasaboél, majd megsemmisiilésébdsl adodik.
Azonban a pozitiv valtozasok kizarolag a diszlokaciok mozgéasabol keletkezhet, tehat a rend-
szerre hato fesziiltség nagyobb mint a kritikus fesziiltség. (Ezekben a szimulaciokban nem volt
fal)
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7.2. 4bra. 25 M Pa

p ~ 50000-re a 0 = 25 M Pa-os esetben. Tovabbéa megfigyelhets, hogy a faltol tavoli diszloké-
ciostirtiség fiiggetlen a kiilsg fesziiltségtsl mindegyik szimulacioban p ~ 5000 — 6000 az értéke.
A diszlokécidstrtiségnek minimumai vannak x ~ 4+4000-nél aminek oka lehet, hogy a két fal
tal kozel van egymaéshoz, igy befolyasoljak egymast.

A geometrialiag sziikséges diszlokéciostirtiség a falon hasonléan viselkedik, mint a statiszti-
kailag tarolt diszlokaciostirtiség azzal a kiilonbséggel, hogy k elGjeles mennyiség, és a két falon
ellentétes jeld diszlokaciok tomoriilnek. A faltol tavolodva azonban gyorsan valtozik a helyzet,
a két legkisebb fesziiltségen kiviil (o = 25 M Pa, 50 M Pa) k gyorsan véletlenszert eloszlast
mutat, azonban még igy is megfigyelhets az el6z6 szekcioban emlitett masodlagos folyashatar.

8. Osszefoglalas

A munka soran sikeriilt a 3D gorbiilt diszlokiciok kontinuum elméletét felirni egy specifikus
problémara, ami szerint a diszlokaciorendszerben egy a diszlokdcioknak atjarhatatlan fal van
jelen. Ennek a megoldasa nagyban hasonlit a mechanika 1D potenciél problémajara, amivel
az elmélet két fontos paraméterét meghatarozhatjuk. Ezt az elméleti problémat implemen-
taltuk a ParaDiS diszkrét diszlokicié szimulator programba, majd ezzel validaltuk az elméleti
eredményeket. A szimulaciokkal sikeriilt meghatarozni a rendszer kritikus fesziiltségét, tovabba
talaltunk egy 'mésodik folyésfesziiltséget’ amit a fal hoz létre.

A jov6ben a munka célja, hogy a szimulalt elrendezést egzaktul egyeztessiik az elméletben
felvetett kozelitésékkel. Ehhez a szimulalt rendszernek FCC helyett egyszerd kdbos racsnak kell
lennie, amit azonban a ParaDiS nem tamogat. Ezentil érdemes lehet megvizsgalni a két fal
tavolsagat, mint paramétert a szimulaciokban. Ezekkel méar megkaphatjuk A* és Dyy elméleti
paramétert, ami a diszlokacié kontinuum elmélet tovabb dolgozasat segiti.

Koszonetnyivanitas

A Kulturalis és Innovacios Minisztérium UNKP-23-2 kodszamta Uj Nemzeti Kivalosag Prog-
ramjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacidos Alapbdl finanszirozott szakmai tamo-
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gatasaval készilt.
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