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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. Mert bizonyos paraméterek nem hatarozhatok meg
elméleti tton.

2. Elméleti hattér

2.1. Diszlokaciok

A diszlokécié fogalmat 1934-ben egyméstol fiiggetleniil vezette be Polanyi, Orovan és Taylor
egy akkori kisérleti ellentmondas feloldasara. Az ellentmondas alapja, hogy kristalyos anya-
gok nyirésakor a maradando alakvéltozashoz sziikséges folydshatar o mérési eredményei nem
feleltek meg az elméleti joslatnak. Egy egyszert nyirast feltételezve maradandoé alakvaltozas
ugy jon létre, hogy a kristaly felsé felét egy racsallandéval eltoljuk. Egy szinuszos erdfiiggvényt
feltételezve annak maximuman kell athaladnunk a maradandé alakvéltozashoz. Ezzel az elmé-
lettel a folyashatar meghatarozasa szinte trivialis, a legtobb fém esetén oy = 30 GPa. Ez allt
ellentmondésban a kisérletileg meghatarozott oy = 100 MPa folyashatarral.

Erre a harom nagységrend kiilonbség feloldaséra vezették be a diszlokaciokat , amelyeket a
kristalyracsba épiils félsikok élei mentén definialtak, ahogy lathato a 2.1a abran. Ebbdl adéddan
a diszlokaciok konnyen mozognak a kristalyracsban a beillesztett sikra meréleges racsvektorok
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(a) Az éldiszlokaciok vizualizalasa Polanyi, Oro- (b) A Burgers-vektor geometriai definidlasa a
vany és Taylor elmélete szerint Burgers-korrel éldiszlokaciokra.

2.2. dbra. A csavar (screw) diszlokéciok vizualis reprezentalasa és a Burgers-korrel torténs Bur-
gers vektor definidlasa. Lathato, hogy a ugyanabban a cstiszosikban 1év6 csavar és éldiszlokacio
Burgers-vektora meréleges egymasra. |3]

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

A diszlokéicié fogalménak pontos bevezetéséhez vizsgaljuk meg a vonalhibaval rendelkezé
réacs és a hibatlan kristalyracs kiilonbségét! Jarjuk korbe a diszlokaciot a 2.1a &bra szerint,
majd ezt ismételjilk meg a rendes récson ugy, hogy ugyanannyi 1épést tegyiink meg a 2.1b
abra szerint. Azt tapasztaljuk, hogy a rendes réacson a kor nem fog bezarulni. A végpontbél
a kezd6pontba indulé vektort Burgers-vektornak nevezziik. Lathato, hogy ennek valamelyik
racsvektor tobbszorosének kell lennie.

A diszlokaciok masik f6 csoportja az un. csavardiszlokacié. Ekkor egy félsik mentén elvagjuk
az anyagot és a vagas egyik oldalat racsallandonyival eltoljuk a vagas iranyaban.

A a 2.1a 4bran egy egyenes éldiszlokacio lathato, mig a 2.2 d4bran egy csavar diszlokacid. A
diszlokacioknak két jellemz6 mozgasi tipusa van, a cstszas amikor a Burgers-vektor sikjaban
mozog a diszlokacio, illetve a maszas ahol arra merdlegesen. A maszéas egy diffuzid vezérelt
folyamat, tehat hémérséklet fliggs és alacsony hémérsékleten elhanyagolhato.

3D-ben a diszlokaciok alkothatnak egy zart hurkot, azaz egy véges hajlitott feliiletet "fe-
szitiink" a kristalyracsba. Az ilyen tipusu diszlokaciokat nevezziik hurokdiszlokacionak. A
hurokdiszlokaciok él és csavar diszlokaciok szuperpozicidja gy, hogy a Burgers-vektor minden



pontban egy iranyba mutat.
A diszlokaciok energiatobbletet vezetnek be a rendszerbe, ami fligg a Burgers-vektor hossza-
tol:

2
Exb = Eo<2(g) <b = b=a (2.1)

Tehat az energiaminumum elve szerint a diszlokaci6 Burgers-vektora minimalizalodik, azaz
minden diszlokéci6 kisebb Burgers-vektoru diszlokaciokra fog bomlani. Azonban a 2.1b abran
lathatod definicié szerint a Burgers-vektor nem lehet kisebb egy réacsvektornal, igy ennél kissebb
Burgers-vektor nem tud kialakulni.

Megmutathato, hogy egy adott fesziiltségtérben 1évs diszlokaciora a Peach-Koehler-erg hat:

f=(6"b) x 1 (2.2)

ahol 6% a kiils6 fesziiltségtér 1 pedig a vonal érinté iranya vektora a nagysaga pedig a vonal
hossza. Cstszés esetén csak a cstszosikra vett vetiilete szamit:

b
£ =[(6"b) x1] - 5 =7P (2.3)
A diszlokaciok mozgatasahoz igy tulsdgosan alacsony kiilss fesziiltségre van sziikség. Ennek
megoldésa a diszlokacio-diszlokacié kolesonhatas, ami a diszlokaciok altal keltett fesziiltségte-
reken keresztiil torténik. Egy egyenes éldiszlokacio fesziiltsége kettd dimenzioban, ha b || x és

1| z:

pb  y(3z* 4+ y?)
2r(1 —v) (22 4+ y?)?
pb  y(z® —y?)

092 = (=) (2 + 32 (2.5)

b a@—y)
o1z = 2m(l—2) (2 + 52 (2.6)

(2.4)

011 =

(2.7)

Ami egy térben anizotrop, 1/r tavolsagfiiggést Osszefliggés. Itt a o o« 1/r jelentése, hogy
a diszlokdciok kolcsonhatasa hosszutavi, lassabban cseng le a mar ismert gravitacios vagy
elektromos kolcsonhatasnal, igy az eddig ismert klasszikus modszerek nem felelnek meg, a
leirdsukra teljesen Gj modszert kell keresniink.

Harom dimenziéban tovabb bonyolddik a diszlokaciok fesziiltségtere, analitikusan csak ko-
zelitéssel meghatérozhato [1]. A 2.3 abran lathato egy kor alaka diszlokécio fesziiltségtere, a
diszlokacié cstuiszosikjara merdleges, a Burgers-vektoraval parhuzamos sikban a ParaDiS -hoz
hasonldé médon numerikusan meghatarozva.

3. 2D egyenes diszlokacidok dinamikaja

Mivel a 3 dimenziés elmélet a 2D elméletbdl lett altalanositva érdemes roviden Osszefoglalni
ennek az elméletnek az eredményeit, hogy majd ezeket Gsszehasonlithassuk a 3D eredmények-
kel. Tegyiik fel, hogy a rendszerben egymassal parhuzamos, végtelen, b = (41,0,0) Burgers-
vektoru éldiszlokdciok mozognak parhuzamos cstiszosikokon. Ez a rendszer egyszertisitheté
2D-re egyértelmi modon. A rendszer id6fejlédésének felirasahoz elGsszor két diszjunkt csoport-
ba sorolhatjuk a diszlokiciokat a Burgers-vektorok iranya szerint, amit itt a diszlokacié ’jelének’
neveziink és + illetve — jellel jeloljiik 6ket. Ekkor felirhaté a két diszlokécié csoporthoz tartozo
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2.3. dbra. Kor alaku diszlokacio fesziiltségterének kiilonb6z6 komponensei a cstuszosikjara mers-
leges, a Burgers-vektoraval parhuzamos sikban. Az értékek a ParaDiS szoftver implementacioja
alapjan lettek meghatéarozva.
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3.1. abra. A ((7*) mobilitas fiiggvény. [2]

diszlokéciostriség py, p_, amik Osszege a statisztikailag térolt diszlokacio (SSD) stirtiség p, il-
letve a kiilonbségiik a geometriailag sziikséges diszlokacio (GND) stirtiség x. Ezen mennyiségek
idofejlédése a korabban kidolgozott elmélet szerint [2] megadhat6 az alabbi alakban:

Oip + Mob0y (k7" + pr9) = 0 (3.1a)

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

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

. 2—27'* ha |75 < 7Y 2
) = T — sgn(7)7Y (1 — z—;) ha |[7%) < 77 (3:2)

ahol v™ és v? a diszlokaciok atlag, illetve ‘eltérési’ sebessége, ahogy lathato a 3.2 abran. 7 a
Taylor-relacioval meghatarozhaté lokalis folyashatar:

™ = auby/p (3.3)

melyben a a dimenzidtlan Taylor-egyiitthato és p a nyirasi modulusz. Ekkor 7* fesziiltség

felithato egy 7™ atlagtérfesziiltség és egy 72 'back stress’ fesziiltség Osszegeként. 7° és 74 a
kovetkezd: D
P J R LS b—0,k (3.4a)
2n(l—v) »p
a
ahol v a Poisson-tényezs,
74 = —GbAD,p (3.4b)

A és D dimenziotlan konstansok. Ezekkel az egyenletekkel fel tudunk irni két sebesség tagot,
az atlagos diszlokaci6 sebességet v™!, illetve a 'drift’ sebességet, amik lathatoak a 3.2 abran [2]:

V™ =0t — v = Mybx (%) (3.5a)

LA - jel a diszlokéacio tipusuk ellentétes elgjelébs] szarmazik



- — —
% = ? — I_E_I
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]

vt =vt + o = Mb (S[T* —x(™)] + Td) (3.5b)

ahol ismét megjelenik egy mobilitasi fiiggvény:

X(r) = {0 har| < 7 (3.5¢)

7 —sgn(r*)7¥  ha |7 <7V

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

P= /[upﬁtp + ppOik]dA <0 (3.6a)
ahol: 5P 5P
- = — 3.6b
ILLp 5p ’ /”L (5/43 ( )
Ez azt eredményezi, hogy sebességekre a kovetkezs egyenlGtlenség lesz igaz:
4 (vd + Evm) + 7 (vm + Evd) >0 (3.7)
P P

Es ez atirhato a kovetkezs egyenletre:

1 T — sgn(7*)7Y
(7’* —sgn(7*)7mY, sgn(7%)ETY + Td> gn(7") NE
r 5 sgn(T*)%TY +7

— D=

——
pozitiv definit

+ (1 - ’;—z) sgn(r*)r (7" — sgn(r")7¥) > 0 (3.8)

-~

>0

amelynek még a késGbbiek soran fontos jelentGsége lesz.



Az elmélet alapjan egy atjarhatatlan falas probléméat vizsgéalt a [1]| cikk, amelyben a disz-
lokaciok egy L szélességl 'volgyben’ képesek mozogni, amelyet két atjarhatlan fal vesz korbe.
Ekkor felirhatd a SSD és GND diszlokaciostirtiség idéfejlédése az adott problémaéra:

0,3, 1) = — 05 {R(i,t) {% - (; t)ﬁif%(j,t)} } (3.92)

i(F,1) = —0s {ﬁ(f,t) {% _ [ ! ajr;(g:a,t)} H (3.9b)
ahol
] D ) ]
Tepp = Aby/poT, T=—, p=pop, K=pok (3.9¢)

VP
A differencial egyenletek hatarfeltételei:
R(—L/2) = —p(=L/2), &(LJ2) = p(L/2), p7—0zi=0hai==+L/2 (3.10)
A kezdéfeltételek pedig:
p(z,0) =1, £(2,0) =0 mindenhol, kivéve kozvetlen 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 Osszes diszlokacid a falak kozelé-
ben lesz az eddig leirtak szerint. Ekkor (3.9a) és (3.9b) a kovetkezs alakra valtoznak statikus
esetben:

TR = £0:k, K= Ro (3.12)

Aminek a megoldasa:

~fj ~

R(F) = i% exp {i% [x - (iL/QH } (3.13)

ahol a 4+ a jobb, mig a — a bal falra vonatkozik. Ekkor a falakhoz kozel a deformécié eloszlas:
AE) = oo {1 — exp (7 [7 — (£1/2)])} (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:

e Csak csuszas tipusi diszlokacié mozgas lehetséges. Ez kisérletileg elGallithato, mivel a
diszlokicié maszés difftzio vezérelt folyamat, magas hémérsékleten van csak jelentésége
a csuszashoz képest.

e A diszlokaciok egy cstszorendszerben vannak, csak az ([0, 0, 1]) sikkal parhuzamos sikok-
ban van jelen.

e Egyéb cstiszo rendszerek nincsenek. Altalaban az egyik sikban torténd diszlokacié mozgés-
hoz kevesebb energia sziikséges, mint a tobbi sikban 1évének, igy ez is egy valos feltétel.[]

e De a diszlokaciok alakjara nincs kitétel.



4.1. abra. A 241D kiterjesztés.

Ezzel effektiven redukaltuk a problémat 2D sikbeli hurkok probléméjara. Azonban a vonal
irdanytangensének folytonos valtozasat egy 2+ 1 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 bezéart ¢ szoge. Ekkor a koordinatak (x,y,¢) = (r, p).
Bar sokat egyszertisitettiink a valés 3D rendszerhez képest, reményeink szerint nem veszitettiik
el a diszlokéicié rendszerek bonyolult viselkedését egészében. Ez a remény nem teljesen valot-
lan, hiszen a 2D egyenes ¢éldiszlokaciok elmélete is képes olyan bonyolult diszlokacio viselkedést
mutatni, mint a diszlokacio lavinak [9].

Célunk a rendszer terekkel valo leirasa, ami jelentGsen konnyiti az elméleti szadmolasokat.
Ezek a terek a

o o/(r,)%? diszlokici6 siiriiség

e ¢ (r, ) diszlokacio gorbiilet stirtiség.

e k = (Kki(r),Ko(r)) = (% OZN p'(r, ) cos pdp, %fo% o(r, ) sincpdga) nett6 irdnyvonal
vektor. Ha a szoget a Burgers vektorbol vessziik, akkor x; a teljes csavar diszlokacio
komponens, mig ko a teljes él diszlokacié komponens.

e V/(r, ) diszlokacio sebesség.

Fontos, hogy a diszlokicié vonalak ne végzddjenek a rendszerben, tehat a diszlokacioknak
zartnak kell lennie. Az igy felirhato feltétel:

cosp0,p" + sin pdyp' + 0,4 =0 (4.1)

2A (24+1)D térben skalar mennyiségek ’-vel vannak jelélve
3A terek amiket bevezetiink fiigghetnek z koordinatatol, de csak akkor tiintetjiik fel ha sziikséges



Ezekkel a mennyiségekkel és kozelitésekkel felirhato p' idéfejlédése:

Oy’ = —sin pd, (p'v") + cos wdy, (p'v") + 0, [cos I, (p'v") + sin d, (p'v")] +
+ 0, [cos 9D, (p/0') + sin 9, () + 0,(p)] + Ve (4.2)
Ez egy zart kinematikai egyenletrendszert alkot v’-vel, azonban ez nem megoldhat6 sem el-

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

4.1. Dip6l kozelités

A megjelens periodikus ¢ fiiggés kezelésére a elektrosztatikihoz hasonléan (innen a neve)
Fourier-sorba fejtjiik az egyenleteket els6 rendig [10]. Fontos, hogy az elnevezés nem arra
utal, hogy ’diszlokéicié dipolokat’ vezetiink be, vagy feltételt tennénk a diszlokaciok alakjara.
Ezek alapjan:

p'(r,0) = p(r) + 2 cos pry(r) + 2sin pra(T) (4.3a)
V' (r, @) & v™(r) + cos pvd(r) + sin pvd(r) (4.3b)
q'(r, ) ~ q(r) + cos Q1 (r) — sin pQs(r) (4.3¢)

A (4.3a) egyenletbe, p a teljes statisztikailag sziikséges diszlokacio (SSD) stirtiség, ami nem fligg
az orientaciotol, és ky o a geometriailag sziikséges diszlokacio (GND) stirtisége az x illetve az y
tengellyel parhuzamos diszlokacioknak.

A (4.3b)-ben bevezetiink harom skalar sebességmennyiséget v™, v¢, v-t a o' definici6ja
alapjan. Ezek jelentését mutatja a 4.2 abra egy diszlokacié hurkon. A v™ az Osszes diszlokaciod
atlagsebessége, mig v? = (v, v9) sodrodasi (drift) sebesség vektor ami a diszlokaci6 irdnyat
adja meg (1 || v¥). A drift sebesség nem a diszlokici6 sebességvektora, hiszen az mindig merd-
leges a lokalis diszlokaci6 iranyra. Lathato, hogy ezek a 2D rendszerben megjelend sebességek
altalanositésia.

A (4.3c) a gorbiilet stirtiséget adja meg ahol ¢ = p'k’ 1. Bevezettiink egy gorbiilet "kiilénbo-
diszlokécio irdnyat adja meg.

A dipol kozelitéssel nyilvan megsérjik a (4.1) feltételt, az nem teljesiil egzaktul. Azonban
a megfeleld Fourier egyilitthatok szintjén ki tudunk réni olyan feltételeket amelyekkel a dipol
kozelitésen beliil megfelelGek lesznek. Ez a korabban bevezetett mennyiségekkel a kovetkezs
feltételeket adja:

Qui(r) = Oup(r) , Qa2r) =9yp(r) (4.4)
Ezekkel mar fel tudjuk irni az idéfejlsdést a dipol kozelitésben. Ha (4.3a-4.3c)-t beirjitk
(4.2)-ba, és kihasznaljuk a Q-ra vonatkozo feltételt:

Op = —0, (p’Ug) + ay (pvf) + ay ("flvm) — O, (KZUm) +qu™ + Al“fayp - )\27]381,0 (4.5&)
at"{l,Q = j:ay,x (P?Jm + lilvf + /{2?}3) (45b)

0iq = =0, (qug — 0™ Q1) + 9, (quf + 0" Qo) (4.5¢)

Ez a diszlokéciostirtiség idsfejlédése a "dipol" kozelitésben, ahol bevezettiik A\ 2 = % mennyi-

ségeket. Az iddfejlédés megegyezik a 2D egyenes diszlokaciok idéfejlsdésével, ha ¢ = 0 és
A2 = 0. Tovabba az egyenletekbdl kovetkezik, hogy ¢ egy megmaradé mennyiség [2]. A
tovabbiakban ezeket az idéfejldéséi egyenleteket fogjuk hasznéalni.®. ©

44.1 6sszekoti p'-t és ¢'-t
Az altalanos eset is hasonloan kezelhetd.
6Ha tovabbi Fourier-egyiitthatokat is figyelembe vesziink akkor is hasonlé lesz az idéfejlédés alakija.



L.
it ” )
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v"£0; v{20; v§20

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]
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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
[11] és B3;(r) = Bo(r)b;, ahol fy(r) egy skalar ami megadhato x segitségével:

K1 = 31,,50 . ke = =05 (4-6)

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:

fo(x) = / " Fdri T (47)

Ez az integral elvégezhetS barmely z tengelyre meréleges sikba es6 gorbén. _
A plasztikus  deformacio  id6beli  véltozésanak —sebessége [P fiigg  [o-tol a
kévektezoképen: 475 (r) = Bo(r)b; (a tobbi tag 0), igy:

50 =pu™ + Hlvf + @v;‘ (4.8)

4.3. Plasztikus potencial

Az eddigi egyenleteink a diszlokaci6 rendszerre a dipol kozelitésben nem adjak meg v™ és vfg

sebességeket az allapot valtozok p, k12, ¢ fliggvényében. Ehhez a 2D esetben felirhato ter-
modinamikai megfontolasokat altalanositjuk. Itt is feltessziik, hogy létezik p, k;2, ¢ tereknek
skalar funkcionalja ami nem tud néni a rendszer idéfejlédése kozben.

Els6 l1épésként olyan mobilitési torvényeket fogunk felirni amik garantaljak, hogy a funkci-
onal ne néhessen anélkiil, hogy megadnak annak pontos alakjat. Ez a funkcional a plasztikus
potenvial amelyet P[p, k1, Ko, g]-vel jedliink. Altalanos esetben az idéderivéltja:

. oP oP oP oP
P = e atp + — (‘3,;&1 + — atlig + — (9tq dVv S 0 (49)
op 0Ky Oka 0q
~— ~—~ ~—~ ~—
o Hrq Hrg Hq

ahol 0P/dX az X tér szerinti funkcionalis derivalt, mig pux a megfelel6 "kémiai potencial",
amelyek a termodinamikai definici6javal formélisan analégok. Azonban fontos kiilonbség, hogy
habar ezek intenziv allapotjelzék, de alabb bevezetett strlodéashoz hasonlé mozgéas kovetkezteé-
ben nem kell allandénak lenniiik egyensilyi helyzetben.

Ha beirjiik a terek korabban kiszamolt alakjait (4.5) a plasztikus potencial idéderivaltjaba
(4.9) és elvégezziik az integralast, a kovetkezd egyenl6tlenséget kapjuk:

P=— / bp |:(T* + 7)™ + (ET* + Tld) vl + (@T* + 7'2d> Ug] dvV <0 (4.10a)
p p

Ahol a kovetkezd fesziiltségdimenzioju mennyiségeket vezettiik be:

1

"= E[(aylu’m) - (8:17/1%2)] (410b>

"Feltettiik, hogy minden tér nulldba tart a végtelenben.
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4.3. abra. A v™ és v? sebességek az effektiv fesziiltség fiiggvényében. [2]

1
2 = 3 [Onatto)p + Drabta)+ Dya it p) (4.10¢)
1
7 = g Outt)ir = Dty )riz + (et QO+ () Q2 = 1yl (4.10d)

Ahoz, hogy a plasztikus potencial ne néjjon (4.10a)-ben az integrandusnak mindenhol nem-
negativnak kell lennie. A 2D alalogidjara itt is bevezetiink sebesség fiiggvényeket a gorbe
diszlokéaciokra:

"™ = Mobx (1) (4.11a)

0?72 = Myb (%[T* —x(m)] + Tﬁ2> (4.11b)

Ennek jelentése hogy az atlag diszlokécio 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 (4.10a)-ban felirt feltétellel. Konnyen lathato,
hogy a nemfoly6 tartomanyban (|7*| < 7Y) a feltétel teljesiil. Azonban a foly6 tartomanyban
(|7*] > 1Y) az egyenlStlenségi feltétel:

(7" + Buby/p) (1" — s7Y) > 0 (4.12)

ahol f egy dimenziémentes mennyiség:

T — ﬂT{i — %Tg
p= R (4.13)
NG (1 - - —2)
(=55
4.305>0
A Taylor keményedési torvény alapjan a folyasfesziiltség:
7Y = auby/p (4.14)
Lathato, hogy (4.12) teljesiil, ha |5| < a. B™ definiciojabol (4.13) lathatjuk, hogy (5 egyik

tagja aranyos ¢/ p*2, ami az atlagos diszlokacio tavolsag 1 /\/P ¢és az atlagos gorbiilet sugarnak

q/p szorzata. Kozel homogén esetben || < a (~ 0.3 — 0.4 [12]), azonban erdsen inhomogén
vagy erdsen gorbiilt diszlokacioé rendszerekre az o Taylor egyiitthato elveszti értelmét a helyi
szinten. Ebben az esetben bevezethetjiik a(/3)-t:

ao  half| < |agl
_ 415
v {W‘ ha|8| > [ay 419)

ahol g a konstans globalis egyiitthato innentél. Ez 6sszhangban van a kisérleti tapasztalattal,
miszerint a gyengén fiigg a megjelend diszlokacio strukturatol.
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4.4. Plasztikus potencial alakja

Az utolso 1épés az egy csuszosikban mozgd gorbediszlokaciok iddfejlddésének leirdsara a P
plasztikus potencial pontos meghatérozéasa. Fontos kiilonbséget tenni az atlagtér fesziiltseg 7™,
amit a GND hosszu 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 nyirdfesziiltség érdekel mert ez mozgatja a diszlokaciot:
n-o-b
sl (4.16)
b

ahol n a csuszosik norméal vektora. Ahhoz, hogy felirjuk a plasztikus potencialt elGsszor két
részre bontjuk, egy atlagtér és egy korrelacios részre:

P = pm 4 peor (4.17)

P™ az atlagtér rugalmas energiaja, ami pontosan a rugalmas energia lenne teljesen véletlenszerd
rendszerben. Ahhoz, hogy megkapjuk 7™{-t nyirasi atlagteret tekintsiik a kovetkezét:

1 spmi o™t
“(9,— — 0, —— 4.1
b (ay (S/‘il a:): 5/432 ) ( 8a>

P g o-16] fiiggd tagjat nevezziik el PP-nek (1db ilyen tag van):

@ ©)

Pp:/O'ij€§idV = —/Ulgﬁgldv = —/(51/€1+52/€2)de (41813)

@: Altaldban feltehetjiik, hogy b || z és a feltételeinkbdl n || z csak 8P 31 komponense marad
meg.

@: Bevezethetjiik az S o skalar tereket tugy, hogy o135 = —9,51 + 0,5,, amik nincsenek egy-
értelmien meghatarozva, de a bizonytalansdguk nincs kihatéssal a végsé eredményre, ismét
parcialisan integralva.

Ebbdl (4.10b) egyenlet alapjan kapjuk, hogy:

1, op™ 5P
mf _ .
T =013 = b (ay—él{l ax—d@ ) . (418C)

Ha P = 0 akkor 7% = 7™
A korrelacios tag P legegyszertibb alakja [2]:
k-D-k R¢

peort — [ G |apm L d 41
[p7’€17ﬁ27Q] /G |: P npO + 2,0 + 2p2:| 4 ( 9)

ahol G = u/2m(1 —v), A és R dimenziémentes allandok, D egy 2x2-es dimenziomentes allan-
d6 matrix [13], po = 1/c? > p egy allandd paraméter diszlokdciostiriség dimenzioval és ¢
egy alland6 amit a diszlokaciok elemi tulajdonsigai hataroznak meg. P®™ masodik tagjanak
invariansnak kell lennie a Burgers-vektor forgatasara:

K-D-k = Dg(n,- K,)2 + Dee(ne - l-c)2 + 2D (ns - k) (0 - K) (4.20)

Ahol Dy, D.e és D, a csavar-csavar (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.
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A harmadik tag veszi figyelembe a gorbe diszlokiciok gorbeségét mésodrendben, ami a
legegyszertibb kozelités. 1/p3-el a tag dinenziotlanodik, igy p-n kiviil nincs mas hossziisag
dimenzi6ji mennyiség az elméletben.

A (4.10b) és (4.17) egyenletek szerint 7* is feloszthato két részre:

=i (4.21)

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

1 o peerr o peerr K K K K
b= O — 0y | = Gb |0, D= + Dio=2 | — 8, | Dyg—= 4 Dyg— 4.22
T b |7 oy Srs v\ P + 23, 2 + 25, (4.22)

Ha a rendszer kozel homogén (k12 < p; Opyp < p*/?)

Gb
Tb P [8 (D11/€1 + 0 (Dlglﬁlz) 0, (D22/€2 + ay(Dlglil)] (423)

A diffuzios fesziiltség tagok:

Gb
7y = " [A (1 + s + Ao In i) Oy + Rqay,z% (4.24)

5. Rendszer atjarhatatlan fallal

Ebben a fejezetben a [1] cikkben felvazolt atjarhatatlan fallal rendelkezd diszlokécié rendszer
elméletét altalanositjuk 3D-re. Ehhez feltessziik, hogy a rendszer egyik oldalan egy ilyen diszlo-
kacioknak atjarhatatlan fal helyezkedik el tgy, hogy az a & — y sikra merdleges, azaz normaélisa
Tgal = (1, O, O) és Tfal = 0.

5.1. Az idé6fejlédési egyenletek

Kiindulva a (4.5,4.8) egyenletekbdl vegyiik A; o = O-nak, mert kis gorbiileteknél ¢?/p3-vel ara-
nyosak, igy a linearis kozelitésben elhanyagolhatjuk ¢ket.

Feltessziik, hogy 7" nagyobb mint a Taylor-osszefiiggés szerinti folyasfesziiltség, azaz a folyasi
tartomanyban van a rendszer:

Y =auby/p < 1" (5.1)
A jelen problémahoz a folyasi tartoményon beliili v™ és vfg funkcionalis formaja is elég. Ebben
a tartomanyban a nyirofesziiltség:

="+ =t o+ > 1" (5.2)

ahol 013 a diszlokacié rendszer nyiroéfesziiltsége, 7, a kiils nyiréfesziiltség, és 7° a "back-stress"
4.23-b6l attérve a [y mennyiségre:

b
7—b _ 27T(1'u_ U)_p [D118282 + D228161 — (Dlg + D21)8182] ﬁg, (53)

Igy a folyasi tartomanyban v™ és vf’Q a kovetkezs:

= Mob(T* — apb\/p) = Myb(1o + 013 + 7° — aib/p) (5.4a)
v = Mob (%aub\/ﬁ + Tl-d) , 1=1,2 (5.4b)
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1 és 7i-re a 4.24-bdl kiindulva kapjuk kihasznélva, hogy Ao = 0 és csak a kis perturbéciok

tartomanyéara szoritkozva:

1bA

d =+—""_ 0 5.5
T1,2 271'(1 _ V)p 2,1P ( )
Ezeket visszahelyettesitve 5.4b egyenletekbe:
d 2 K12 A*
1)172 = M()b M TCY\/ﬁ—i- 782,1,0 (56)

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

5.2. Az idé6fejlédési egyenletek az adott problémara

Tekintsiink egy olyan problémat, ahol a diszlokacio eloszlasoknak csak x irdnyu véaltozasa van (
az y, z irdnyu szorasok kiatlagolodnak) Ebben az esetben az eddigi egyenletek leegyszertisodnek
a kovetkezd alakra:

0Py = pv™ — vgalﬁo (5.7a)
Ohp = —81(pvg) + O (v™01 o) + qu™ (5.7b)
g = —0 (qvgl — vmﬁlp) (5.7¢)
0™ = Mob(1o + 013 + T° — auby/p) (5.7d)
bQ
Ug = —M()?/JJ ( \/,5(9160 + A*Olp) (576‘)
ahol 7° 'back stress’ a kovetkezd:
b pb

=— D .

T 27r(1 — V)p 22313150, (5 8)

A jelen probléméban [, varidcidja nem general fesziiltséget. Ezért az egyenletekben megje-
lend 013 = 0 nyirdfesziiltség egyszertien a kiilsé fesziiltség.

Vegyiik a stacionarius vagy a kozel stacionarius helyzetet. Ekkor a kiilonb6z6 mennyiségek
idéderivaltja a fenti egyenletekben elhanyagolhato, igy az egyenletek tovabb egyszertisodnek:

pv™ + 0S8k =0 (5.9a)
O (pv§ 4+ v™kg) = qu™ (5.9b)
0 (qvéi — vmﬁlp) =0 (5.9¢)
o™ = Mob(1o + 7° — auby/p) (5.9d)
b2
- —M07“ (—an/pra + A1 p) (5.9€)
ahol a back stress alakja a kévetkezd:

b b

T 27‘(‘(1 — y)p 22(91/12, (5 O)
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Itt felhasznaltuk a ke = —0, 5y Osszefiiggést.
Lathato, hogy az (5.9a, 5.9b, 5.9¢) egyenletek trividlisan teljesiilnek, ha v™ = 0 és v$ = 0,
ami megfelel a kordbbi kozel stacionarius folyas feltételnek. Ekkor:

b
T0 — Oé,LLb\/ﬁ = 27‘(’(1'u——]/)pD22all€2 (511&)
pry = A*O1p (5.11b)

Ezzel a két egyenlettel meg tudjuk hatarozni Dos, A* és o paramétereket kiilonb6z6 kiilss 7 fe-
sziiltségekkel elvégzett DDD szimulaciok soraval. Ha feltessziik, hogy a fal mentén elhelyezkedd
diszlokéciok jele tobbségében azonos (ky = +p) akkor az (5.11a) egyenlet kozel exponencidlis
lecsengést josol. Ugyanakkor pontosabb eredményhez is juthatunk. Ha a két egyenletet kom-
binaljuk a kovetkezst kapjuk:

70 (V/p)’ — apb (v/p)® = %A*Dm@l@l\/ﬁ (5.12)

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

5 oz,ub pba A*Dayy 2
1
o e - Moot — o 202 (0 (5.13)
ami azt jelenti, hogy bevezethetiink egy energiahoz hasonlé mennyiséget:
pba  A* Doy 9 5 cmb
= — 14

ami megmarad. Ha kifejezziik 0,&-t az egyenletbdl akkor a kovetkezs differenciél egyenletet
kapjuk:

b
O& = i—\/ n 53 O"“‘ ¢ (5.15a)
ahol ; 4D
Hnoc 22
C? = : 5.15b
oar(l—v) 2 (5.15D)
Az ’energia’ megmaradas kovetkezménye képen bevezethetiink egy ’effektiv’ potencialt:
T a b
o) = -3¢ + ¢ (5.16)
01&-nek a rendszer szélén (példaul x = —L/2-ben) el kell tiinnie, tehat:
¢ = o(v/plw = —L]2) (5.17)
Mivel a potencidl minimumara a 7 — aub,/p = 0 feltételnél teljesiil, ha a folyasi régiéban va-
gyunk az SSD diszlokaciostriiségnek kissebbnek kell lennie x = — L /2-ben, mint a minimumhoz

tartozonak. Ennek kévetkezménye, 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 abran.

Ekkor (5.15a)-bél a kovetkez6t kapjuk:
1

1 /f(z
C Je—1)2) \/€+ mes aT;Lb§4

¢ =z — L2 (5.18)

Ahol C-t ugy kell megvalasztani, hogy a bal oldali integral £ = £y-ben pontosan L/2 legyen.
Megjegyezziik, hogy C' csak az elmélet paramétereinek egy konbinaciojatol fiige. Ugyanak-
kor ha a ko helyfiiggését is meghatarozzuk akkor (5.11b) egyenlet alapjan A* és igy Das is
meghatarozhato, amikbdél meghatarozhatoé a munka célja, azaz a 7.
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5.1. abra. Az (5.16) egyenletben vazolt potencidlis energia alakja, és a statikus esetben megha-
tarozhato helyi diszlokaciostirtségek.

p K
5 T 1 T T T T
=110 —— =110 ——
°Utg=2.00 —— Ug=2.00 ——
t/t5=3.00 1/t5=3.00
t/ty=4.00 t/ty=4.00
4 t/7p=5.00 08 1/7=5.00
E T/7p=6.00 —— =T 1/7p=6.00 ——
t/tp=7.00 —— tp=7.00 ——
3 08
s
S %
2 04
1 02
0 . . . . 0
05 -0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0 -0.5 -04
x/L XL

(a) A relativ SSD stirtiség valtozéas a faltol mért (b) A GND stirtiség valtozésa a faltol mért tavolsag
tavolsag fliggvényében kiillonbozd kiilsé fesziiltsé- fliggvényében kiilonbo6zs kiilsé fesziiltségek mellet
gek mellet kontinuum elmélettel numerikusan szi- kontinuum elmélettel numerikusan szimulalva. El-
mulélva. Elvarasnak megfeleléen nagyobb kiilsé varasnak megfelel6en nagyobb kiilsé fesziiltségnél
fesziiltségnél jobban "ramasznak" a falra a diszlo- jobban "ramésznak" a falra a diszlokaciok

kaciok
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Paradisgen:
Diszlokacié

elrendezés

Iteracios lépés

Rovid tavu feszlltségtér Diszlokcaid F e e i
Hosszutavu fesziiltségtér szegmensre hato erd Mobilitasi fliggvény
‘Fast Multipole Method’- Peach-Koehler erével
al
]‘ v
e ke czsmEEl Topologlku’s algorltnlus Diszlokacié
Coe - az egymast metsz6 szegmensek
Ujrarajzolasa . . - .
. . diszlokacio szegmensek mozgatasa trapezoid
Uj elrendezés . ; .
kezelésére integratorral

6.1. abra. A ParaDiS iteracios lépésének vazlatos abrézolasa.

6. ParaDiS

Ebben a fejezetben roviden bemutatom a munka soran hasznalt ParaDiS szimulaciés szoftver
miikodését a hozza tartozo felhasznaloi leiras [14], [15] és [16] alapjan.

A ParaDiS (Parhuzamos Diszlokéacio Szimulator) egy kifejezetten Diszkrét Diszlokacio- Di-
namikai (DDD) szimulaciok elvégzésére fejlesztett szoftver. A szoftver modszere, hogy a de-
formalt anyagot egy diszlokaciovonalakkal benépesitett térfogatként reprezentalja és ezt a po-
puléciot fejleszti az id6ben a diszlokacioé elmélet ismert egyenletei szerint. Az iteracios lépés
szemléletesen lathato a 6.1 abran, illetve a kovetkezGkben részletesebben leirva.

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
véalasztott paraméterek szerint. A térfogatban 1évé diszlokaciokat rovid egyenes "szakaszokkal"
(szegmensekkel) és a hozzajuk tartozo csticsokkal (nodeok) reprezentalja, igy példaul a hurkok-
bol sokszogek lesznek. Fz a generdlt elrendezés lesz a ParaDiS iteracios lépésének inputja.

Ahogy lathattuk korabban a diszlokéciokra hato Peach-Koehler eré (2.2) a rendszerben
fellépd fesziiltségtér fiiggvénye. Ez a fesziiltségtér a kiilsG fesziiltségtér és a diszlokaciok alltal
keltett fesziiltségtér Osszege. A diszlokaciok fesziiltségterén a ParaDiS révid tavon kozvetleniil,
hosszi tavon pedig a 'Fast Multipole Method’-dal (FMM) szédmolja ki.

Az FMM kozelités miikodési elve, hogy a kozvetlen szomszédos cellakon tuli teret "FMM
cellakra" bontja. FEzek a cellak hiearchikusan vannak kezelve. Az FMM celldknak a multi-
polus momentuma a celldban 16v6 egyes diszlokicidszegmensek hozzajarulasdnak az Osszege.
Ezt kovetSen a hierarchia aljarol felfelé haladva a domének (processzorok) osszegytjtik és fel-
Osszegzik a hozzéjaruldsokat, ami az "upward pass". Majd a domén Osszegytijti 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 legfelss cellat tartalmazo domén kiszamolja a fesziiltség &l-
lapot Taylor-sorfejtését. Ezt kdveti a "downward pass" ahol a Taylor-sorfejtés propagal lefelé
minden lépésben felszummaézva 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.
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A kapott fesziiltségtérrel kiszamoljuk a diszlokéicio szegmensre haté Peach-Koehler erdt,
amibdl az in. mobilitasi fiiggvénnyel megkapjuk a diszlokacio szegmens sebességét. A mobilitasi
fiiggvények adjak meg a rednszer kristalytani tulajdonsagait, Jelenleg implementalva BCC,
FCC és HCP mobilitasi fiiggvények vannak. A kapott sebességekkel egy trapezoid integrator®
mozgatja el a diszlokacio szegmenseket. Ezt koveti az egymést metsz6 diszlokacioszegmenseket
kezel6 topologikus algoritmus. Az utolso 1épés a diszlokacidoszegmensek Gjra rajzolésa’, a végss
pozicidik meghatarozasa. Ez az Gjrarajzolt rendszert a kdvetkezs iteracios 1épés bemenete.

Az atjarhatatlan fal implementélasahoz a kovetkezd valtoztatasokat kellett eszkézolni a for-
raskodon: Egyrészt a vélasztott mobilitasi fliggvényben kellett egy olyan féltételt hozzaadni,
amely nullazza a diszlokacidszegmens sebességét, ha az a szimulaciés dobozban centrélisan elhe-
lyezett tiltott zonan beliil van. Masrészt a rendszert kezdetben létrehozo paradisgen-ben kellett
két modositast végrehajtani. A mésodik modositas, hogy a diszlokicié hurkok mind parhuza-
mos csuszosikokban helyezkednek el, amik merdlegesek az atjarhatatlan falra 7 = [0,3,1], a
tobbi cstszosik "iires". A generalt hurkoknak a Burgers vektorai pedig (£1,0,0).

Ez a rendszer egyértelmiien nem azonos az elméletben leirtakkal. Ennek oka, hogy ki tudjuk
hasznalni a DDD szimulaciok el6nyeit, és ne kelljen figyelembe venni a rendszerre hatoé feliileti
hatasokat. Az els6 valtoztatas, hogy a fal nem a rendszer szélén van, azonban ez egyszeriien
magyarazhato a periodikus hatarfeltételbsl adodo z iranyu eltolési invarianciaval. A masodik
probléma, hogy a rendszerben két fal van jelen amik kozott a diszlokdciok nem mozoghatnak.
Ezen falak tavolsdgéat tigy kellett megvalasztani, hogy a rajuk mész6 diszlokaciok ne legyenek je-
lentGs hatassal a masik falra maszo diszlokaciokra. Harmadik, hogy a csiiszosik nem az elméleti
0,0, 1], azonban a rendszernek a falra merdleges forgatasi invariancidja van, azaz minden falra
merdleges sik ekvivalens elméleti szempontbol. A cstszosik elforgatasénak oka, hogy a hurkok
atmérdGje a dobozméret haromszorosa, igy csak egy iranyba zarédnak onmagukba a hurkok.

A szimulacioban altalam hasznélt beallitasokat az 1. tablazat tartalmazza.

Dobozszélesség L 14.377 pm Fal vastagsaga 1.438 pm
Diszlokacio hurkok szdma kezdetben 10 L 6.488 - 10'° Pa
Diszlokaci6é hurkok sugara 21.566 nm v 3.328 - 1071
Kezdeti diszlokacié vonalstirtiseg ~ 5.076 - 101 1/m? | Kiils6 fesziiltség oo —30 MPa

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

7. Numerikus eredmények

7.1. Szimulaciés eredmények kiértékelése

Az SSD p és a GND k meghatarozasahoz a szimulacios adatokbol a kovetkezd eljarast érdemes
alkalmazni, a rendszer y és z iranyu periodicitasa miatt:

e A rendszert x koordinata szerint dobozokra felosztani. A diszlokicidszegmenseket ame-
lyeket tobb dobozon is dthaladnak mindegyikbe beleszamolni aszerint, hogy a diszlokacio
hosszanak mekkora része van a skatulyaban.

e p: Egy dobozon beliili diszlokaciészegmens hosszakat felszummézni.

8Elgre-Euler és Hatra-Euler modszer keveréke
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e x szummazni a hosszakat a diszlokacioszegmens vektorok x iranyu (falra merdleges) ve-
tiiletei szerint.

e A skatulyakban 1év6 hosszt leosztani a skatulya térfogatéaval.

A diszlokacioé szegmenseket a ParaDiS ’armdata’ kimeneti fajlai tartalmazzak, amelyekben
a diszlokacioszegmensek egyik pontja, burgers vektora, iranyvektora (egység), illetve hossza
szerepel.

Mivel statisztikai elméletet szeretnénk bizonyitani, nagy szamia véletlen elrendezést kell
atlagolnunk. Normaél esetben csak olyan rendszereket atlagolhatunk amelyek azonos idében
vannak. Azonban, ha a rendszerek egyensilyban vannak, aminek kovetkezménye az idébeli
eltolasra invariancia (legalabbis pozitiv irdnyban), aminek kihasznalasaval tudjuk a rendszereket
atlagolni.

A rendszerek generaldsakor azonos sugari diszlokdcid6 hurkokat tesz a rendszerbe a
ParaDiS szoftver. A hurkok kozéppontjainak koordinatai egyenletes eloszlastak, igy a kez-
deti diszlokaci6 stirtiség homogén. A hurkok normalisai azonosak, azaz mind ugyanabban a
cstszorendszerben helyezkedik el és a Burgers-vektoraik (£1,0,0), azonos valoszintiséggel.

A generalt szimulacios rendszereket (példa 7.1 abra) elGsszor 0 kiilss fesziiltség mellett kell
futtatni, amit relaxacionak neveziink. Ez azért sziikséges mert a generalt rendszerek kezdetben
nincsenek egyensiillyban. A rendszereket relaxéaltnak tekintjiik, ha azok egyensilyba keriilnek,
azaz a rendszerben 1évé teljes diszlokaciostrtiség derivaltja megfelelGen alacsony ahoz, hogy a
stirtiség szamottevs valtoztatasihoz jelentds idére legyen sziikség. Az el6bb emlitett rendszer a
relaxacié utan lathato a 7.2 dbran lathato.

7.2. Kritikus fesziiltség meghatarozasa

A kritikus fesziiltség meghatarozasahoz egy kivalasztott relaxalt rendszert kiilonbozd kiilsd
fesziiltségek mellett szimulaltam. A valasztott kiilsé fesziiltségek a 3.3 Taylor 6sszefiiggés altal
josoltakkal egy nagysagrendbe esnek 77 ~ 3 MPa ha o = 0.3. Azonban o paraméter valojdban
nem ismert, de 0.3-mal jol becsiilhetd a legtobb esetben. Ezt kovetGen a rendszer deformécios
ratajat abrazolva a kiilsé fesziiltség fliggvényében toréspontok tapasztalunk a valds kritikus
fesziiltségnél. A kapott fiiggvény lathato a 7.3 abran. Ezzel a modszerrel meghatarozott 77 =
10.9 MPa « paramétert is meghatarozhatjuk ami ~ 0.99

Ezek alapjan a valasztott szimulécios fesziiltség 7 = 30 MPa lett, igy a folyasi tartomanyban
lesziink az elméleti elvarasoknak megfelelGen.

7.3. Numerikus szimulaciék eredményei

Az eddig bemutatott példarendszer a kiilsé fesziiltséges szimulacid végén lathaté a 7.4 abran.
A rendszerekre kiszamolhatjuk a GND és a SSD stirtiségeket = fliggvényében, amiket atlagolva
kapjuk a 7.5 abrat a SSD stirtiségre, és a 7.6 dbrat a GND sirtiségre. Lathatjuk hogy az
elméleti feltételezés szerint a diszlokaciok "raméasznak" a falakra és az, hogy melyik falra az
fiigg a Burgers-vektoruktol.

A kapott GND siirtiséget be tudjuk irni az 5.18 integralba, amit numerikusan el tudunk
végezni a fal mindkét oldalan. Ekkor a két eredmény C' allandot atlagoljuk. A* meghataro-
zasdhoz az 5.11b egyenletet hasznaljuk, Dos-hoz pedig az 5.11a egyenletet. A ketts allando
ismeretében 7,-t meg tudjuk hatarozni 5.10 egyenletbe helyettesitéssel (1 = —30 MPa). A
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7.1. abra. Egy kozel kezdeti diszlokacié rendszer (100 lépés utan) . A piros és a kék vonalak
jelképezik a két kiilonoz6 Burgers-vektorral rendelkezd diszlokacio szegmenseket, mig a zold stk
az atjarhatatlan fal.
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7.2. 4bra. Az el6bbi rendszer relaxacio utan
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7.3. abra. A deformacios rata a kiilsé fesziiltség fiiggvényében.

kapott eredmények:

C =1.1801-107° Pa (7.1)
A*=94772-10° = A= -3.9732-10° (7.2)
Dyy = —2.3010 - 108 (7.3)
70 =4.0434- 107 Pa (7.4)

c stz

osszemérhetd a kiilsé nyirofesziiltséggel (jelen esetben nagyobb), illetve azzal ellentétes elGjeli.
Ez azt jelenti, hogy a backstress az 5.2 egyenlet alapjan a kiils6 nyirofesziiltséget gatolja. Ez
logikusan elképzelhetd, hiszen egy rendszert nem tudunk a végtelenségig deformélni a plasztikus
tartoményban, a rendszer egy ponton egyensulyba fog keriilni a kiilsG fesziiltséggel. A jelen
rendszerben ez egyértelmtien a backstress kovetkezménye, azaz diszlokicidé korrelacio nélkiil
nem keriilne egyenstulyba a rendszer.

8. Osszefoglalas

A munka sorén sikeriilt a 3D gorbiilt diszlokaciok kontinuum elméletének egy részletét vali-
dalni, ami szerint a diszlokicio-rendszerben egy a diszlokacioknak atjarhatatlan fal van jelen.
Ennek az elméletnek két fontos paraméterét meghatarozhatjuk DDD szimuléciok segitségével
jelen esetben a ParaDiS szoftverrel. A szimulaciokkal sikeriilt meghatarozni a rendszer kritikus
fesziiltségét 77 = 10.93 MPa, amibdl meghatarozhaté a rendszer o = 0.99 paramétere. A kriti-
kus fesziiltség meghatérozasa utan az elmélet szerint, ennél nagyobb, 30 MPa kiils6 fesziiltséggel
szimulaltam a rendszereket, amig azok egyensulyba keriiltek, amikor meg tudtam hatarozni a
keresett 70 backstress fesziiltséget. A backstress a kiilsé nyirofesziiltséggel dsszemérhets volt,
de ellentétes elGjeldi ami azt jelenti, hogy géatolta a diszlokiciok mozgasat.

A jovében a célunk t6bb rendszerre atlagolni, illetve mas kiilss fesziiltségek mellett is megha-
tarozni 7° paramétert. Erdekes lehet megvizsgalni, hogy a rendszer egyéb paraméterei, példaul
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7.4. abra. A kivalasztott rendszer a szimuléciok végén.
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7.5. dbra. A rendszerekre szamolt SSD strtiség x fiiggvényében. Az elméletben leirt falat a
fiiggbleges piros vonalak reprezentaljak.
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7.6. dbra. A rendszerekre szamolt GND stirtiség z fiiggvényében. Az elméletben leirt falat a

fiiggbleges piros vonalak reprezentaljak.

26



a behelyezett fal vastagsaga hogyan befolyasoljak a backstress értékét.
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