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Abstrakt

Tato diplomovéa prace se zabyva studiem plastické deformace FCC krystalu
na submikroskopické tirovni. Byla simulovéna 5% deformace hliniku, nelego-
vané oceli a Cantorovy slitiny pomoci molekularni dynamiky v programu LA-
MMPS a transmisnim elektronovym mikroskopem (TEM) byla pozorovana a
analyzovana dislokac¢ni struktura chrommanganové oceli a Cantorovy slitiny.
V simulacich i v TEM bylo shodné vyhodnoceno, ze deformace se uskutecnuje
vyhradné skluzem dislokaci, byly nalezeny shodné typy dislokaci, interakce
mezi nimi a tvar dislokac¢nich car.

Klicova slova: transmisni elektronova mikroskopie, molekularni dy-
namika, FCC krystal, chrémmanganova ocel, Cantorova slitina, vy-
sokoentropicka slitina.

Abstract

This diploma thesis deals with the study of plastic deformation of the FCC
crystal at the submicroscopic level. The 5% deformation of aluminium, unal-
loyed steel and Cantor alloy was simulated using molecular dynamics in the
LAMMPS software, and the dislocation structures of chromium-manganese
steel and Cantor alloy were observed and analyzed using the transmission
electron microscopy (TEM). In both the simulations and the TEM, it was
evaluated that the deformation carried out only by sliding of dislocations,
and the same types of dislocations, interactions between them and the shape
of dislocation lines were found.

Keywords: Transmission electron microscopy, molecular dynamics,
FCC crystal, chromium manganese steel, Cantor alloy, high entropy
alloy.
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Uvod

Kovové polykrystalické materidly s FCC strukturou jsou hojné vyuzivané
v mnoha technickych oborech pro své typické mechanické vlastnosti, jako
je vysokda pevnost kombinovana s dobrou tvarnosti a houzevnatosti az do
nizkych teplot. Lze je jesté vylepsit vhodnym legovanim a termomecha-
nickym zpracovanim. Pfi¢inou mnoha téchto uziteénych vlastnosti je spe-
cifické chovani dislokaci v FCC krystalu pti pusobeni vnéjsiho napéti.

Tato diplomova prace je zamérena na studium disloka¢ni struktury v ma-
teridlech tohoto typu pti deformaci tahem nebo tlakem a na numerické simu-
lace této deformace v programu LAMMPS. Budou pozorovany vzorky dvou
polykrystalickych jednofazovych FCC materiali, a to chrommanganové oceli
P900 a v soucasnosti pro své vynikajici mechanické vlastnosti intenzivneé stu-
dované vysokoentropické Cantorovy slitiny (high entropy alloy), které se od
sebe zasadné lisi svoji substrukturou.

Prace je ¢lenéna do péti kapitol. V prvni kapitole jsou popsany obecné me-
chanismy plastické deformace se zamérenim na deformacni procesy v FCC po-
lykrystalu v mikroskopickém a submikroskopickém métitku. Druha kapitola
shrnuje principy metod numerickych simulaci plastické deformace vyuzitych
v této praci a treti kapitola je vénovana popisu transmisniho elektronového
mikroskopu a jeho vyuziti pro pozorovani krystalovych poruch tzce souvi-
sejicich s plastickou deformaci. Ve ¢tvrté kapitole jsou predstaveny expe-
rimentalni vysledky, a to jak z pozorovani vzorku polykrystalickych FCC
materialu pri ruznych stupnich deformace, tak z numerickych simulaci de-
formace v tahu nebo tlaku. V paté kapitole jsou pak shrnuty a diskutovany
obdrzené vysledky.



Kapitola 1

Mechanismy plastické
deformace FCC krystalu

1.1 Dislokace a jejich vliv na plastickou
deformaci

Mechanické vlastnosti polykrystalickych kovovych materidlu jsou dané jejich
strukturou a prostiredim, které na tuto strukturu muze pusobit. Struktura
zavisi predevsim na chemickém slozeni a tepelné-mechanickém zpracovani
techto materialu, pricemz z hlediska mechanickych vlastnosti jsou zasadni
typy chemickych vazeb a elektronova struktura vubec, zpusob usporadani
atomu (iontu) v krystalech a odchylky od tohoto pravidelného usporadanti,
tzv. krystalové poruchy. V této praci se zamérime na jednofazové polykrys-
talické materidly, jejichz jednotlivé krystality (zrna) maji kubickou plosné
centrovanou (face centered cubic — FCC) strukturu, viz obr. 1.1, a kovoveé-
kovalentni vazby.

Realny krystal se od idealniho krystalu, tvofeného periodickym opako-
vanim elementarni bunky ve vSech tfech smérech, 1isi uz jen tim, ze je
konecny, a ma tudiz hranici a atomova baze miizky neni statickd, ale dochazi
k tepelnym kmitum atomu. Muze obsahovat také fadu dalsich krystalovych
poruch, které lze rozdélit podle poctu jejich dimenzi na bodové (vakance,
atomy pirimeési jako intersticidly a substituce), ¢arové (dislokace), plosné (po-
vrchy a mezipovrchy, vrstevné chyby) a objemové (dutiny, precipitaty a
dalsi). Vsechny tyto faktory maji zasadni vliv na mechanické vlastnosti ma-
terialu, pricemz hlavni roli hraji dislokace, které maji tizkou souvislost i
s ostatnimi defekty.

Dislokace je poruseni pravidelnosti krystalové miize podél urcité cary.
Dva zékladni typy dislokaci, hranova a Sroubova, jsou schematicky znazor-
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Obrazek 1.1: Vlevo: Schematické zndzornéni FCC elementdrni bunky [1].
Vpravo nahote: Znazornéni hranové dislokace a jejtho Burgersova vektoru
b. Vpravo dole: Znazornéni sroubové dislokace a jejtho Burgersova vektoru b

2].

=

Obrazek 1.2: Volterruv model sroubové dislokace [3].
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nény na obr. 1.1. V redlném krystalu se vSak nejcastéji vyskytuji dislokace
smisené. Hranovou dislokaci si 1ze predstavit jako polorovinu vsunutou mezi
dvé krystalové roviny. Hrani¢ni pfimka této poloroviny se nazyva dislokaéni
cara. Uzaviena orientovana kfivka v roviné kolmé na vlozenou polorovinu
prochéazejici uzlovymi body mftizky, uvniti které lezi prusecik s hraniéni
piimkou, je oproti kfivce bez vlozené poloroviny delsi o Burgersuv vektor
b, ktery je v piipadé hranové dislokace kolmy na jednotkovy vektor ve sméru
dislokacni ¢ary u. Polorovina muze byt vsunuta nad nebo pod rovinou skluzu
(S8edé zndzornénou rovinou na obr. 1.1), dislokace se pak oznacuji jako kladna
a zaporna. V pripadé Sroubové dislokace se z geometrického hlediska jedna o
vzdjemné posunuti dvou ¢asti krystalu o mfizovy vektor (viz obr. 1.1). Bur-
gersuv vektor je v tomto pripadé rovnobézny s dislokacni ¢arou a orientovand
kiivka nelezi v jedné roviné [4, 5].

Napétové pole vzniklé piftomnosti dislokace zptisobuje elastickou defor-
maci okolnich atomovych rovin (distorzi krystalové miizky), jejiz velikost
a smér zavisi na Burgersové vektoru b [6]. Potencidlni energie krystalu se
tim zvysuje o elastickou deformacni energii dislokace. Sroubové dislokace
zpusobuje distorzi jen v roving, kde lezi jeji Burgersuv vektor a jeji de-
formacni energii (na jednotku délky dislokace) E5™" lze urcit z Volterrova
modelu sroubové dislokace (obr. 1.2) jakozto vélcového mezisténu o vnéjsim
poloméru r a vnitinim poloméru ry za predpokladu, ze dislokace se nachéazi
v elasticky izotropnim kontinuu. Uvazujeme valcové souradnice (7, ¢, z). Z ob-
jemové hustoty energie

1 1Gb b Gb?
EV —_ — = — e
el = 57¢ T 5 2mr 2mr 8m2r?’

kde 7 je smykové napéti, € je deformace (smyk), G je modul pruznosti ve
smyku a b = |b|, ziskdme transformaci do valcovych soutadnic a integraci
EY pies ¢ a r predpis pro deformaéni energii dislokace

r 2w r 2 2 r ! 2
Gb Gb d Gb
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Hranova dislokace navic deformuje i skluzovou rovinu a roviny k ni rov-
o~ s . s ~ s . edge . , o .
nobézné a jeji deformacni energie E_° je ddna piedpisem
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kde v je Poissonova konstanta. Elastickd deformac¢ni energie na jeden atom
v dislokacni ¢are je v fadu jednotek elektronvoltu a energie hranové dislokace
je zhruba o polovinu vétsi nez energie sroubové dislokace [3, 4, 5].
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Energie dislokace je imérna jeji délce, diverguje pro r — co nebo rg — 0 a
zévisi tedy na velikosti krystalu, kterou je r omezeno [5]. Dojde-li v dusledku
napéti k prohnuti (a tim prodlouzeni) disloka¢ni ¢ary, vznikla sila ve sméru
normaly se ji snazi narovnat, tedy zkratit [4].

Jako jadro dislokace oznacujeme oblast miizky kolem disloka¢ni ¢ary do
vzdélenosti rg (obecné neni konstantni), ve které znaéné vychyleni sousednich
atomu presahuje mez pruznosti a ve které je charakter interakci mezi atomy
silné nelinearni, neplati pro né tedy linearni teorie elasticity. Jadro ptispiva
k celkové energii dislokace energii F... pochéazejici od sil pusobicich mezi
jednotlivymi znacné vychylenymi atomy, zahrnujici odliSnou topologii che-
mickych vazeb. Na velikosti (obvykle b az 5b) a tvaru disloka¢niho jadra zavisi
schopnost dislokace pohybovat se krystalem pfi pusobeni vnéjsich sil, ne-
bot jeji pohyb ve skluzové roviné spoéivé v postupném piemistovani atomil
jadra (a tim i preskupeni vazeb) do nésledujici rovnovazné polohy, tedy o
jednu mezirovinnou vzdélenost, pricemz musi prekonat Peierlsovu energetic-
kou bariéru. Pii tomto postupném piesunu neni disloka¢ni ¢éra (na submik-
roskopické trovni) rovnd, ale dochazi k tzv. vyboceni (kink) odpovidajicimu
kompromisu mezi polohou s minimalni energii (ostry ,schod“) a délkou ¢éry.
FCC krystal mivéa velmi malou hodnotu Peierlsovy bariéry (zhruba 0.005%),
a to diky nizké energii jadra (zhruba 1/2 eV) a jeho plandrnimu charakteru
(velikost jadra zavisi na energii vrstevné chyby, viz déle), a proto se jinak ne-
porusenym krystalem pohybuje relativné snadno, a to i pti nizkych teplotach,
protoze k prekonani tak nepatrné Peierlsovy bariéry staci i malé tepelné vy-
buzené kmity atomu [3, 7, 8].

Pravé presun atomu pohybem dislokaci (skluzem) vlivem vnéjstho smy-
kového napéti je jednim z hlavnich mechanismt plastické deformace v FCC
krystalech. Projde-li dislokace celym krystalem, na jeho povrchu se vytvori
stupinek a v pripadé velkého mnozstvi dislokaci je tento prenos hmoty makro-
skopicky pozorovatelny — doslo k plastické deformaci. Tento pohyb probihé
v téch krystalovych rovinach, jimiz prochazi disloka¢ni ¢ara a jsou rovnobézné
s prislusnym Burgersovym vektorem. Byvaji to roviny a sméry (skluzové
systémy) nejhustéji obsazené atomy, pro které je to energeticky nejméné
narocné. Skluz hranové a sroubové dislokace se ponékud lisi: Zatimco hranova
dislokace se muze pohybovat jen v jedné skluzové roviné (piipadné splhat za
vysokych teplot nebo pfi silné nestabilni koncentraci vakanci), Sroubovd ma
skluzovych rovin celou fadu — jeji dislokaéni ¢ra je osou zény' a dislokace se

1 Jako osnovu rovin nazyvame soubor vzajemné rovnobéznych krystalovych rovin, jako
zo6nu rovin pak oznacujeme soubor aspon dvou krystalovych rovin rovnobéznych s danym
smérem [uvw], ktery se nazyva osa zdény. Jestlize pro rovinu (hkl) plati uh + vk +wl =0,
potom tato rovina pati{ do zény definované osou [uvw]. Osu zdény lze uréit vektorovym
sou¢inem Millerovych indexu dvou rovin patficich k zéné [uvw] = (h1kil1) X (haokals) .
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muze pohybovat v libovolné roviné této zony tzv. pricnym skluzem, ¢imz mé
moznost i obchazet drobné prekazky, které se nachéazeji v aktualni skluzové
roviné. Krystaly s FCC mftizkou se vyznacuji velkym mnozstvim skluzovych
systému, a to skluzovymi rovinami typu {111} a sméry skluzu (110) (tedy cel-
kem 12). Skluz dislokaci nastane tehdy, dosdhne-li smykové napéti v nékterém
skluzovém systému kritické hodnoty. Velikost kritického smykového napéti
tedy zavisi na orientaci krystalu vici vnéjsim silam. Jako kritické skluzové
napéti 7, se oznacuje takové, které uvede dislokace do hromadného pohybu,
pricemz jeho velikost zavisi na mnoha faktorech, v polykrystalickych ma-
teridlech naptiklad na velikosti zrn. Muze ho byt dosazeno i ve vice nez dvou
skluzovych systémech najednou (na rozdil od hexagonalni tésné uspoiadané
struktury). Plati
Tk = Recospcos A = Rem,

kde R, je mez kluzu monokrystalu odpovidajici zacatku plastické deformace,
uhel mezi smérem vnéjsi sily a smérem skluzu a m je Schmiduv faktor, jehoz
maximalni hodnota m = 0.5 pro monokrystal odpovida skluzu v rovinach
a smérech svirajicich se smérem vngjsi sily thel 45° [5, 6, 9, 10]. V piipadé
polykrystalu ale nemuzeme uvazovat stejnomérnou deformaci jako u mono-
krystalu, protoze se v jednotlivych zrnech i v riznych oblastech jednoho zrna
muze lisit a deformaci polykrystalu vyznamné ovliviiuji hranice zrn. Makro-
skopicky pozorovatelnd plasticka deformace nastane, bude-li se deformace
§itit od zrna k zrnu. Mechanické vlastnosti polykrystalu se tedy znacné lisi
od vlastnosti monokrystalu. FCC polykrystal vykazuje vétsi zpevnéni, zacne
se deformovat pri vys$im napéti, ma tedy vyssi mez kluzu. Stfedni hodnota
Schmidova faktoru je zhruba m = 3 [4].

Mezi dislokacemi dochézi k vzajemné interakci v dusledku velkého do-
sahu jejich napéfovych poli a dislokace (nejen) ve stejné skluzové roviné
maji tendenci minimalizovat svou elastickou deformacni energii vzajemnym
ptitahovanim i anihilaci (maji-li opacnou orientaci) nebo odpuzovénim (maji-
li stejnou orientaci). Muze ale dochdzet i k protindni dislokaci z ruznych
skluzovych systému (dislokace lesa), vytvéareni systému stabilnich dislokact
jakozto hranic subzrn nebo stépeni tplnych dislokaci na parcialni, které jsou
uzce spojené s vyskytem vrstevnych chyb. Rozvinuty Thompsonuv ¢tyistén
(obr. 2.3) ndzorné ukazuje mozné reakece dislokaci v FCC krystalu. Usecka
mezi velkymi pismeny predstavuje uplnou dislokaci a tsecka mezi velkym
pismenem a pismenem alfabety pfedstavuje parcidlni dislokaci. Pro FCC
krystal jsou typické dva typy parcidlnich dislokaci, a to Frankova a Shoc-
kleyova. Uplné dislokace s Burgersovym vektorem b typu %(110} se muze
rozstépit na dvé parcidlni Shockleyovy dislokace s Burgersovymi vektory by
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a by typu %(112> napr. podle vztahu

1. j [
—|11 —1211] + - [121

v Thompsonové ctyisténu se jedna o reakci
AB = Avy+~B.

Frankova ukotvend (nepohybliva) parcidlni dislokace vznikne vsunutim nebo
vyjmutim tésné usporadané atomové poloroviny s Burgersovym vektorem
%(111} v dusledku zhrouceni mtizky kolem dutiny. Setka-li se ale pii defor-
maci s vhodnou Shockleyovou dislokaci, muzou spolu vytvorit uplnou sklu-
zovou dislokaci podle vztahu

194 Lniy o Lpio
6 3 2 ’
Ba+ oA = BA.

Dislokace z ruznych skluzovych systému se mohou protinat, ¢imz si vzajemné
brani v dalsim pohybu a dochéazi tak k deformac¢nimu zpevnéni materialu.
Dvé takové dislokace mohou naptiklad utvorit zakotvenou koutovou dislo-
kaci, jedna koutova a dvé Shockleyovy dislokace mohou vytvorit Lomerovu—
Cottrellovu bariéru, ktera brani skluzu dislokaci hned ze dvou skluzovych
rovin [4, 5, 9].

Na pohyblivost dislokaci mé vliv celd fada faktoru. Interakce dislokaci
s periodickou krystalovou strukturou pti jejich pohybu nespociva jen v preus-
poiddéni sousednich atomi, ale kvili velkému dosahu jejich napétovych poli
i v anharmonické interakci s fonony a rozptylu fononu na pohybujicich se
dislokacich (fononovy vitr) a tato odporovéa sila pohyb dislokaci zpomaluje.
Tento vliv je vyjadien koeficientem odporu B ve vztahu

F = Bv

pro silu F' potiebnou k dosazeni rychlosti dislokace v. Pro vysoké rychlosti
v je B nelinedrné zavislé na v [11, 12]. V polykrystalickych slitindch dochézi
pii plastické deformaci i k interakcim s dalsimi krystalovymi defekty, které
mohou dislokaci zpomalit nebo dokonce zastavit, ¢imz se materidl zpevnuje.
Pritomnost velkého koncentratoru napéti, vyvolaného naptiklad piilis mnoha
nahromadénymi nepohyblivymi dislokacemi lesa, muze ale zpusobit i vznik
zarodku trhliny. Déle dislokace interaguji s (malymi) napétovymi poli atomu
piimeési a dalsich bodovych poruch, kdy maly (obvykle intersticidlni) atom
piimési i velky substituéni atom zpusobuji tlakova pnuti. Déale interaguji mezi
sebou, jak uz bylo feceno, i s ploSnymi a objemovymi poruchami.
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D o1t T D

Obrazek 1.3: Thompsontuv ¢tyfstén a rozvinuty Thompsonuv ¢tyfstén [7).

Dislokace se v polykrystalickém materialu vyskytnou uz pii tuhnuti — po
tepelném zpracovani byva obvykla hustota dislokaci fadove 1012 az 10 m—2
a pusobenim vnéjsiho smykového napéti se v ném nejen zacnou pohybo-
vat, ale aktivuji se i zdroje generujici dalsi dislokace, jejichz hustota p (cel-
kova délka v jednotce objemu) muze pii vysokém stupni plastické deformace
dosdhnout az hodnoty p = 10 m~2. Franktiv-Readtv zdroj napifklad gene-
ruje ohybanim ukotvené dislokace uzaviené dislokac¢ni smycky a dalsi ukot-
vené dislokace, mechanismem dvojitého pri¢cného skluzu vznikaji dislokacni
dipdly (pary rovnobéznych dislokaci s opacné orientovanymi Burgersovymi
vektory [13]) a smycky, dislokace s velkou kinetickou energii pii protnuti
povrchu zformuji dislokaci opacné orientace. Zdrojem dislokaci mohou byt
nékteré hranice zrn a dalsi plosné poruchy jako volny povrch, dvojcatové
hranice, pfipadna mezifazova rozhrani. Plosné poruchy jsou z hlediska me-
chanismu plastické deformace velmi vyznamné [5].
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1.2 Plosné poruchy a jejich vliv na plastickou
deformaci

Energie plosnych poruch je stejné jako u ostatnich defektt vzdy vétsi nez
energie v neporuseném objemu materidlu, nebot atomy v plognych poruchéch
nejsou usporadany pravidelné, z ¢ehoz plynou odlisné konfigurace vazeb mezi
danymi atomy (deformace ihlu, chybéjici vazby, ...), nez mélo puvodni, sta-
bilnéjsi usporadani, a tedy i jiné rozlozeni hustoty volnych elektronu, jez
je energeticky méné vyhodné. Mira odlisnosti od pravidelného uspotradani
je umérna velikosti energie poruchy: Nekoherentni plosné poruchy jako vy-
sokouthlové hranice zrn se vyznacuji relativné velkou energii (Vpouna = 0.5J/
m?), zatimco koherentni poruchy jako vrstevné chyby nebo nékteré dvojcatové
hranice mivaji mnohem mensi energie (mensi nez Ypouna = 0.1.J/ m2), presto
energie vrstevné chyby hraje vyznamnou roli v mechanickych vlastnostech
materialu [3].

Jak bylo feceno, uplna dislokace s Burgersovym vektorem b typu %(110)
se muze rozstépit na dvé parcidlni Shockleyovy dislokace. A¢ toto rozstépeni
snizuje elastickou deformacni energii (soucet deformacnich energii parcialnich
dislokaci je mensi nez energie tiplné dislokace), probéhne jen za predpokladu,
ze muze vzniknout stabilni nizkoenergetickd vrstevna chyba. Ta v FCC krys-
talu vznika mezi témito dvéma parcidlnimi dislokacemi, a to nejcastéji v ro-
vindch typu {111}. Burgersuv vektor Shockleyovy neuplné dislokace lezi v ro-
viné vrstevné chyby, u dislokaci tohoto typu tedy muze dojit ke skluzu, na
rozdil od Frankovych a koutovych, jejichz Burgersovy vektory ve skluzové
roviné nelezi.

Vrstevna chyba je chyba v pravidelném usporadani vrstev atomu AB-
CABCA... Obsahuje-li krystal vrstevnou chybu, pak jsou dvé jeho ¢asti vuci
sobé posunuty o vektor R;(r),i = 1,2,3. Ri(r) napiiklad muze predstavovat
posunuti vrstvy A na misto B. Vrstevné chyby vznikaji takovym posunutim,
ve kterém je bud vrstva navic (extrinsic), nebo vrstva chybi (intrinsic). Vek-
tory R(7) maji potom opacény smér a typ vrstevné chyby lze urcit analyzou
snimku z TEM. Ke vzniku vrstevné chyby je potieba dodat urcité mnozstvi
energie, a proto se tyto poruchy vyskytuji castéji v deformovanych kovech
(3, 7, 14].

Chyba v usporadani mé za nésledek zvyseni potencialni energie krystalu o
jiz zminovanou energii vrstevné chyby 7, na jejiz hodnoté zavisi velikost dis-
lokaéniho jadra a tedy do urc¢ité miry i jeho pohyblivost. Je-li distribuce elek-
tronové hustoty kolem atomu (iontu) baze v uréité roviné takova, ze vytvari
vysokou polaritu, bude v vysoké a naopak [15]. Velké, tedy méné pohyblivé
dislokacni jadro se formuje pro nizkou hodnotu energie g, vznikaji parcidlni
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dislokace a uplné sroubové dislokace nejsou schopny prekonat pricnym sklu-
zem prekazku v podobé vrstevné chyby ani pii velkém smykovém napéti.
V takovém krystalu se na druhou stranu snadnéji generuji nové dislokace a
deformacni dvojcata. To je ptipad napi. médi (FCC), kterd ma energii vrs-
tevné chyby v¢ ~ 41mJ/m? [16]. Mens{, pohyblivéjsi jadro bude zformovéno
v pripadé velkého 74 a bude mozny piicny skluz sroubovych dislokaci, ale
nové dislokace se budou generovat obtiznéji, jako je tomu napi. u hliniku
(FCC) s energi{ 75 ~ 166mJ/m? pro intrinsic vrstevnou chybu [17]. Hlintk
je proto velmi tvarny. Pohyblivost jadra zavisi ale i na jeho tvaru. Jadro
v FCC krystalu miva rovinny charakter, coz je z hlediska jeho pohyblivosti
vyhodné. FCC materidly mivaji nejmensi energii vrstevné chyby v roviné
{111}, ktera tim paddem byva vyhradni skluzovou rovinou, ale u hliniku byl
pozorovén skluz i v roviné {001}, kterd je druhou nejtésnéji usporadanou
rovinou v FCC krystalu [7, 18]. Pro polykrystaly s nizkou energii vrstevné
chyby, a tedy nemoznosti pricného skluzu, je pro uskutecnéni plastické de-
formace zdsadni pocet skluzovych systému, a to miniméalné pét (Misesovo
kritérium). To nespliiuje napt. hoiéik (hexagondlni tésné usporadana struk-
tura), ktery je velmi kiehky, a¢ je hodnotou vrstevné chyby podobny tvarné
medi [19].

Vrstevnda chyba pusobi pritazlivou silou na Shockleyho parcialni dislo-
kace b; a by, jejichz napétova pole se zase vzdjemné odpuzuji. Rovnovazna
vzdalenost dy mezi témito dislokacemi se ustali podle vztahu

Gb b,

do = , 1.1
° Vst ( )

ve kterém G je modul pruznosti ve smyku. Ze vztahu (1.1) lze vypocitat
energii s [9].

V polykrystalickém materialu, vznikajicim nukleaci a rustem jednotlivych
krystaliti z taveniny, jsou mezi sebou dva disorientované sousedni krystality
svazany piechodovym mezipovrchem o malé tloustce, tzv. hranicemi zrn,
které maji vétsinou neusporadany charakter a ve kterych se casto vysky-
tuje mnoho bodovych poruch i dislokaci. Podle stupné vzajemné disorien-
tace danych zrn je délime na nizkothlové (do 15°) a vysokothlové (od 15°),
pricemz se zvétsujicim se uhlem disorientace roste hustota dislokaci a od
hodnoty zhruba 20° uz mluvime o superpozici disloka¢nich hranic [5, 20].

Jednotliva zrna byvaji slozena z mirné disorientovanych subzrn spojenych
tzv. hranicemi subzrn, které jsou tvotfeny jednotlivymi dislokacemi. Méjme
dvé sousedni zrna A a B. Predpokladejme, Zze zrno B se muze zorientovat
stejné jako A rotaci o tihel . Je-li rotaéni osa rovnobézna s hranici, nazyva se
tato hranice sklonova (tilt) a je-li kolmd k hranici, nazyva se zkrutova (twist).
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Obecné maji hranice smiseny charakter. Nejjednodussim piipadem je syme-
trickd sklonova hranice subzrn tvofena radou za sebou umisténych, stejné
orientovanych stabilnich hranovych dislokaci (disloka¢ni sténou). Dislokace
v hranici obecné mohou mit Burgersuv vektor mensi nez miizovy vektor.
Pro (maly) thel disorientace 6 a stfedni vzdalenost mezi dislokacemi h plati

b
0~ —.
h
Energie takové hranice je ddna vztahem [21]
Gbo b
omd = 7 (14— ~ g}, 1.2
Tbound 471(1—1/)( +n27r7“0 . (1.2)

kde rq je polomér disloka¢niho jadra. Pro dany pocet dislokaci je dosazeno
nizsi energie Ypound, pokud jsou usporadany v mensim poctu hranic s vétsim
thlem 6. Nejjednodussi zkrutova hranice je tvorena jednim souborem rov-
nobéznych sroubovych dislokaci, ke kterému v hranici existuje podobny sou-
bor dislokaci kolmy na prvni. Pak spolu dislokace ptilis neinteraguji a hranice
sestava ze Ctvercové sité dislokaci. [5, 20, 22, 23].

Struktura vysokouhlovych hranic zrn byva pomérné slozita. Tyto hranice
sestavajl z oblasti s riznou mirou shody mezi dvéma sousednimi zrny, pti
urcitych vzajemnych orientacich dochézi pro nékteré mtizové body zrna A
k prekryvu s nékterymi miizovymi body zrna B a vzniku nadstruktury. Na
zédkladé toho byl vytvoren koncept mtize shodnych bodu (coincidence cite
lattice — CSL), kterd je nejmensi spoleénou podmfizkou. Prevracend hodnota
poméru CSL bodu k poctu miizovych bodu se znaci ¥ a vyjadifuje miru
symetrie pro rotaci o urcity thel ¢ podle urcité rotacni osy (jen liché éisla,
¢im vetsi, tim mensi symetrie) [20, 24]. Tyto symetricky uspofadané hranice
vykazuji oproti hranicim s ndhodnym usporddanim nizké energie, odolnost
vuéi interkrystalickému lomu a pro urcita > i schopnost hranic zrn migrovat.
[24, 25].

Hranice zrn maji pti plastické deformaci nékolik tloh: Pusobi jako pre-
kazka (podle velikosti jejich energie a geometrického usporddani bud preko-
natelnd nebo nepiekonatelnd) pro pohyb dislokaci, ¢imz dochazi ke zpeviio-
vani materialu. Podle znamého Hallova—Petchova vztahu se se zmensujici se
velikosti zrna (zvétsujici se koncentraci hranic v jednotce objemu) zvysuje
mez kluzu. Mohou byt i zdroji novych dislokaci, naptiklad dislokace v nich
ukotvené mohou puisobit jako Frankiuv-Readuv zdroj. Jejich prostiednictvim
se pfi pusobeni smykového napéti nataceji jednotliva zrna tak, aby jejich krys-
talova orientace byla vyhodna pro skluz dislokaci. Dislokace ze sousednich zrn
na sebe ptisobi prostfednictvim napétovych poli. Vétsina hranic zrn je ener-
geticky nestabilnich a polykrystal se snazi jejich energii oung minimalizovat,
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N,

Obrazek 1.4: Krystalografické parametry dvojcaténi [26].

a to pritahovanim dislokaci nebo pohybem (migraci) hranic tak, aby se mi-
nimalizoval pomér mezi celkovym mezipovrchem (hranici) a objemem zrn.
Velka zrna tedy maji tendenci rust a mala zanikat. Na segregaci a precipitaci
na hranicich zrn také zavisi odolnost materialu vuci interkrystalickému lomu
[5, 20, 22].

Dalsim dulezitym mechanismem plastické deformace je dvojcaténi, pii
némz se (na rozdil od skluzu dislokaci) nardz premisti cely tisek miizky o zlo-
mek mezirovinné vzdalenosti. Tento zpusob deformace je tedy velmi rychly.
Jako dvojce nazyvame takovou strukturu, jejiz krystalovd mitizka je zrca-
dlovym obrazem puvodni nedeformované miizky. Dvojcata nevznikaji jenom
pri pusobeni vnéjsich sil, ale muzou se vyskytnout uz pii tuhnuti taveniny,
pii fazovych preménach, ptipadné v prubéhu rekrystalizace. U FCC poly-
krystali k nému obvykle dochézi az po uskutecnéni urcité ¢ésti deformace
skluzem dislokaci, dvojcaténi tedy vyzaduje vyssi smykova napéti. Nasledné
se pii zvysovani napéti polykrystal muze deformovat obéma mechanismy, at
uz soucasné nebo stridave.

Krystalografické vztahy mezi dvojéetem a puvodni (mate¢nou) miizkou
lze popsat ¢tyimi parametry — dvéma rovinami K, K, a dvéma smeéry
M a 72, které jsou znazornény na obr. 2.3. Rovina K; predstavuje rovinu
dvojcaténi neboli rovinu habitu, v ni lezi smér dvojcaténi n,. Tato rovina
nepodléha deformaci — je invariantni. Druhou invariantni rovinou je tzv. re-
ciproka dvojcatova rovina K5 nalezejici mateéné miizce a obsahujici sdruzeny
smér dvojcaténi ny a ktera se pti ptisobeni urcitého smykového napéti otaci do
polohy roviny K7 se smérem 7, lezici uz v miizce dvojcete. Osa této rotace
lezi v roviné K; a je kolmé ke sméru dvojcaténi n;. Velikost smyku s je dana
vztahem s = 2tan o, kde « je poloviéni ihel mezi sméry n; a ;. VSechny pa-
rametry dvojcaténi je mozné opét reprezentovat Thompsonovym ¢tyfsténem
zobrazenym na obr. 1.5. Dvojc¢aténi v FCC krystalu probiha v rovindch typu
{111} a smérech (112). V deformovaném Thompsonové ctyfsténu na obrazku
jsou v8echny vrstvy rovin typu {111} nad rovinou dvojcaténi EFG vychyleny
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Obrazek 1.5: Thompsonuv ¢tyistén pred a po dvojcaténi [26].

on - §(112), kde a je miizkovd konstanta a n € N.

Proces dvojcaténi zahrnuje nukleaci a rust dvojcete. Predpokladalo se, ze
nukleace muze byt homogenni (v téméi dokonalém krystalu) z ¢ockovitého
zarodku s dvojcatovymi dislokacemi na hranicich zarodku nebo ¢astéji hete-
rogenni, kdy dvojcatové zarodky vznikaji na necistotach nebo krystalovych
poruchach s vhodnou konfiguraci. Soucasné teoretické vypocty a experi-
mentalni vysledky vsSak teorii homogenni nukleace nepodporuji. Existuje
mnoho modelu heterogenni nukleace dvojcat, a to i zahrnujicich stépeni
uplnych dislokaci na parcialni se soucasnym vytvarenim vrstevnych chyb,
které predstavuji zdrodek dvojcete. Podle Cottrellovy a Bilbyho teorie [27]
se v prostorové centrované kubické miizce (BCC) tvoii zarodky dvojcat rotact
parcialni dislokace kolem disloka¢niho dipélu uplné dislokace s Burgersovym
vektorem kolmym k roviné dvojcaténi. Pro FCC krystal podle této teorie
takto vznikne monovrstva vrstevné chyby. Venables [28] navrhl pozménény
mechanismus, ktery umozni kontinualni rust vrstevné chyby, jehoz vysledkem
je mikroskopické dvojce. Jedna se o rozstépeni uplné dislokace, ktera lezi ve
dvou rovindch — obsahuje stupen (jog) — na Shockleyovu a Frankovu dislokaci
a jejich interakei, v Thompsonové zépisu (viz obr. 2.3)

AC = Ao+ aC'.

I pri dvojcateni tedy hraje roli skluz dislokaci, ktery je iniciacnim a rustovym
mechanismem. Pfi rustu dvojéete vyznamné prevlada rychlost jeho rustu ve
sméru dvojcaténi a dvojcata proto mivaji lamelarni tvar. V polykrystalech
jsou nukleace i rust ovlivnény fadou faktoru jako je velikost zrn, energie
vrstevné chyby, absolutni teplota, rychlost deformace a dalsimi [9, 26, 29].



Kapitola 2

Modelovani plastické deformace

2.1 Molekularni dynamika

Fyzikalné-matematické modelovani pevnych latek a pocitacové simulace je-
jich chovani na atomové trovni hraji dulezitou roli ve fyzice pevnych latek a
materidlovém vyzkumu, protoze predstavuji efektivni, rychlou a levnou alter-
nativu ke klasickym experimentalnim metoddm. Pomoci tohoto modelovani
lze simulovat deformac¢ni procesy v pevné latce pri pusobeni vnéjsich sil,
fazové transformace, Siteni trhliny materidlem, radia¢ni poskozeni, chovani
materialu pfi vysokych teplotach a spoustu dalsich. Sila poéitacovych si-
mulaci nespociva jen v napodobeni redlného experimentu, ale i v moznosti
modelovani experimentu, které nejsou technicky mozné nebo jsou tézko pro-
veditelné, i v moznosti predpovidani chovani materialu, a tim i k navrhovani
novych funkénich materialu.

Chceme-li vysetrovat vlastnosti systému vzdjemné interagujicich atomu
v pevné latce, mohli bychom ftesit ptislusnou Schrodingerovu rovnici, ale
vysledku se dobereme jen pro nékolik specidlnich pripadu. Proto existuje
fada aproximativnich metod poc¢itacového modelovani, které vyuzivaji ruzné
zpusoby popisu interakef mezi atomy, at uz je to popis pomoci empirickych
potencidlu nebo popis zahrnujici kvantové-mechanické vlastnosti atomu (Har-
tree-Fockova metoda, Density Functional Theory), piipadné jejich kombi-
nace. K poé¢itacovému modelovani (simulaci) ¢asového vyvoje souboru vzé-
jemné interagujicich atomu nebo molekul se v soucasném vyzkumu casto
pouziva deterministickd metoda zvand molekuldarni dynamika [30, 31].

Molekularni dynamika (MD) vychazi z pohybovych rovnic klasické fyziky
pro systém N atomu s danou pocatecni konfiguraci — poc¢atecnimi pozicemi
7Y, ..., 7% a potdtetnimi rychlostmi v?, ..., v%,, N € N. Zndme-li pozice atomii,
muzeme definovat r;; = ||r;;|| = ||7; —7;|| jako vzdélenost mezi dvéma atomy

14
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oznaCenymi jako ¢ a j a Vj;(r;;) jako potencidlni energii interakce atomu i
a j. Celkova potencidlni energie systému atomu (meziatomovy potencial) je

potom
V(r,...,r ZVW ri;)

>]

a sila, kterou pusobi j-ty atom na i-ty, je ddna vztahem
Fimi = =VVi(ry),

a tedy celkova sila pusobici na i-ty atom je

N
fi=Y fisi

J#i
Uvazujeme-li pouze translacni pohyb atomu (molekul), k popisu pohybu i-
tého atomu o hmotnosti m; v poloze 7;, na ktery pusobi sila f; dand po-
tencialni energii popisujici interakce daného atomu s N — 1 ostatnimi atomy
v systému, se k ziskani zrychleni atomu ¢ pouziva klasickd Newtonova pohy-
bova rovnice L

T
Zname-li zrychleni, muzeme ur¢it pozici a rychlost atomu i po ur¢itém case
numerickou integraci a nahradit vychozi konfiguraci hodnotami novymi. Poté
se cely cyklus opakuje po zvoleny pocet iteraci a ziskame kone¢nou konfigu-
raci atomu a jejich rychlosti, z ¢ehoz uréime i termodynamické vlastnosti
sledovaného systému jako je teplota a tlak, ktery definuje i napéti, ¢imz do-
staneme informace i o mechanickych vlastnostech systému. Schéma vypoctu
je zndzornéno na obr. 2.1 [32, 33].

Pro N atomu méame N diferencidlnich rovnic (2.1) druhého Fadu, které ale
pocitac¢ nedokaze snadno vyftesit. Proto se ptistupuje k numerické integraci —
casové diskretizaci a prevodu téchto rovnic na soustavu algebraickych rovnic.
Uvazujeme-li vyvoj systému atomu po urcity cas tenq, rozdélime tuto dobu
na [ kratkych ¢asovych tseku At = efd Je tada zpusobu, jak diskretizovat
pohybové rovnice a vyjadrit z nich ¢len s druhou derivaci. V. molekularni
dynamice se casto pouziva Verletuv algoritmus a jeho obmény, ktery spociva
v Taylorové rozvoji funkce r;(t) v bodech r;(t + At) a r;(t — At), tedy
dr; 1d3%r

1d3r;
At + ——"A#2 ¢ :
dt + 2 dt? 6 dt3

dr; 1 d?%r; 1 d3r,
AL+ ——A — -
dt + 2 dt2 6 de3

ri(t + At) = ri(t) + — A+ O(AY)

ri(t — At) = 7i(t) — — A + O(AtY).
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Obrazek 2.1: Schéma vypoctu v MD [34].

Sec¢tenim téchto rovnic vypadnou cleny s prvni derivaci (g; = v; a treti

derivaci. Checeme-li znat rychlosti v; (napf. pro kontrolu teploty pomoci ter-
mostatu), naopak jejich ode¢tenim ziskame predpis

vi(t) = Y + O(A#?)

32, 31, 35].

2.2 Empirické potencialy

Silu f; ziskdme z celkové potencidlni energie systému atomu V(r;, ..., 7ry),
kterou je vhodné vyjadrit jako funkeci soufadnic atomu. Klasicka molekuldrni
dynamika vyuziva k popisu interakei mezi atomy empirické potencialy, ve
kterych se predpoklada, ze atomy jsou pruzné se srazejici kulicky. Néekteré po-
tencidly popisuji interakce mezi dvojicemi atomu (Lennarduv—Jonestv, Buc-
kinghamuv, ...), kde energie zavisi jen na vzdélenosti mezi atomy (kratkodo-
sahova ¢ast), pripadné muze byt piitomen i coulombicky ¢len pusobici na
delsi vzdélenosti. Takové potencidly se hodi k modelovani iontovych krys-
tali. Jiné typy empirickych potencialu zahrnuji i parametry jako napi. uhly
mezi vazbami, koordinacni ¢isla apod.

Tersoffuv potencial uvazuje i fad vazeb a thly mezi nimi a byl vytvoren
k popisu systému s kovalentnimi vazbami, tUspésné se vSak pouziva i pii
modelovani materidlu s kovalentné-kovovymi vazbami. Hlavni Tersoffovou
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myslenkou bylo uvazovani geometrie nejblizstho okoli sledovaného atomu,
jako je pocet a rozmisténi nejblizsich sousedu, které primo ovliviuji fad a tim
i sflu vazeb. Rad vazby je nepifmo tmérny koordinaénimu éislu, s kompro-
misem mezi fadem vazeb a poctem vazeb urcujicich rovnovaznou koordinaci.
Celkové energie E je ddna souctem vazebnych energii V;;

1
E=3 D> Vig Vig = felriplaiifa(ry) + by falriy)],
i i

kde i a j (v dalsich vypoctech i k) znaéi jednotlivé atomy a r;; vzdalenost
mezi i-tym a j-tym atomem. Funkce

fr(r) = Ae™™"
reprezentuje odpudivy parovy potencidl,
fa(r) = —Be™"

pritazlivy parovy potencial. Fitované koeficienty A a B maji vyznam energie

a koeficienty /\il a /\% maji vyznam délek.

1 pokud r < R — D,
folr) = %—%Sin(”(;_DR)) pokud R— D <r <R+ D,
0 pokud r > R+ D

je funkce omezujici rozsah potencidlu (cutoff function) kvili snizeni vypocetni
narocnosti. Soucet délek R + D je vzdalenost uvazovand pro vypocet (cutoff
distance). Funkce b;;, ktera je zde klicovd, byla zvolena jako

_ L M YT
bij = (1 + 57177;;) ey Mg = Z fC(Tz'k)%jkg<9ijk)e>\3 (rig=ran)™
ki,

Zatimco bezrozmérové parametry [ a n jsou pouzity pro dvouatomové in-
terakce, ve funkci n;; jiz vystupuje tifatomova (three-body) interakce mezi
centralnim atomem ¢, atomem j s vazbou na ¢ a atomem k, jenz ovliviiuje
vazbu atomu ¢ a j ve smyslu fadu jejich vazby — zde je onen vliv nejblizsiho
okoli na fad vazby. Funkce 7;; vyjadfuje tzv. zobecnéné koordinacni ¢islo,
které nemusi byt celo¢iselné. Funkce

C2 2

¢
0 =1+ —
9(0) * d*> &+ (h —cosf)?

zavisi na uhlu 6,j; mezi vazbami atomu ¢j a ik. Zde vystupujici parame-
try vypoctu (puvodné pouzité v Tersoffové modelu) m = 3, h, ¢, d, cos®,
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v = 1 jsou bezrozmérové, %3 mé vyznam délky a vSechny se vztahuji jen
k tifatomové interakci. Koeficient a;; slouzi k omezeni dosahu odpudivého
potencialu [31, 36, 37, 38].

Potenciél zalozeny na odpudivé coulombické interakci mezi dvéma céstice-
mi vytvorili napt. Ziegler, Biersack a Littmark (ZBL). Zde nevystupuji zadné
fitované parametry, nejsou brany v uvahu mechanismy vazeb a potencidlni
energie zavisi pouze na atomovych ¢islech Z;, Z,. Vazebné energie jsou vyja-

dfeny jako
1 Z122€2 Tij
J 47T€0 Tij QS a
kde
0.8854aq

a9ag = —
29.23 + 28‘23

je délka zavisejici na atomovych ¢islech a Bohrové radiu ag a exponencialné
klesajici funkce

¢(x) = 0.1818¢ 72" 4+ 0.5099e 23 4 0.2802¢ 4% + 0.02817¢~ 02010

zavisi na bezrozmeérové vzdalenosti  [31, 39].

Diky empirickym potencidlim muzeme modelovat velké mnozstvi atomiu
(az 10® atomu) v relativné kratkych ¢asech, ale na tikor presnosti — nebereme
v uvahu chovani elektronu, také pocet fitovanych parametru nékdy byva
vysoky. Vétsi presnost vypoctu nabizeji poloempirické potencialy, ve kterych
se nékteré parametry nafituji podle experimentalné zjisténych vlastnosti a
chovani elektronu je popsdano metodami kvantové mechaniky. Tato ab initio
atomu v systému i casovy interval je zna¢né omezen.

Na pocatku 80. let 20. stoleti vypracovali Murray S. Daw a M. I. Baskes
[40] podle schématu starsi metody kvaziatomu tzv. metodu vnotreného atomu
(embedded-atom method — EAM) k vypoctu poloempirického potencialu.
Vychézeli z Hohenbergova—Kohnova teorému, ze elektronova hustota jed-
noznacné urcuje energii systému. V. EAM se na kazdy atom nahlizi jako
na vnoreny v elektronovém oblaku o dané hustoté, ktery vytvaieji ostatni
atomy. Potencialni energie souboru N atomu pak zavisi jak na parové in-
terakéni energii mezi jadry atomu i a j, tak na prispévku kazdého atomu
k elektronovému oblaku (electron cloud contributing function) a na energii
plynouci z toho, ze atom v tomto oblaku sdm sedi (embedding function F;).

Volbou vhodné funkce F; se uréi energie V™ j-tého atomu v poloze r;,
ktery prispiva k celkové elektronové hustoté, jako

Vet = Fi(p'),
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kde pM piedstavuje elektronovou hustotu atomt matrice bez prispévku atomu
1. Predpokladame-li, ze tato hustota je souc¢tem elektronovych hustot atomu
p?tom, pro j # i a ze elektronova hustota jednotlivych atomu zavisi jen na

jejich vzdalenosti r;; = 7; — r;, mizeme hustotu pM vyjadiit jako

atom
Z P53 (1)

J=1,j#i

Pérova repulzivni interakéni energie VP se vyjadif pomoci funkef Z;, které
predstavuji efektivni ndboje a popisuji kratkodosahové efekty (nékolik An-
gstromu), jako
N
| Zi(rii)Z;(ri;)
pair _ -~ i\"i5 )4 5\lij
vpr = o Y SRS

Tij

a seCtenim vSech ¢lenu ziskdme vyraz pro celkovy potenciél

V= 2]?( S e ) Z Z 7"” r”) . (29

Jj=1,j# 21] 1,j7#%

Hodnoty parametru F; a Z; v rovnici (2.2) se nafituji podle typu mode-
lovaného materialu, naptiklad s vyuzitim interpolace kubickymi B-spliny,
a elektronové hustoty atomu patom se vypocitaji napt. pomoci Hartreeho—
Fockovy aproximace nebo metodami teorie funkciondlu hustoty.

Tento potencidl je vhodny zejména k modelovani materidlu s (prevazné)
kovovymi vazbami. Predpokladd se, ze elektronovy oblak kolem kazdého
atomu je kulové symetricky, tedy Ze potencialni energie nezavisi na orientaci
vazeb. Tato aproximace je vhodna pro prechodové kovy s FCC strukturou,
protoze ty mivaji bud’ jen mélo nebo naopak téméf iplné zaplnény d-orbital
a (oproti s-orbitalim a p-orbitalum) lokalizovanéjsi elektrony d-orbitalu tvori
spise kovalentnéjsi, tedy vice smérové vazby. Pro vypocet energii, které jsou
zavislé i na thlech mezi vazbami, byla vytvorena modified embedded-atom
method, ve které se uvazuje anizotropni elektronovy oblak [30, 31, 40, 41].

2.3 Virialni sily

V molekularni dynamice se tlak a teplota systému casto pocitd metodou
zalozenou na Clausiové viridlnim teorému. Clausius pii odvozeni stavové rov-
nice vychézel z formélniho vyrazu

) 2p. .
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Dale pouzil sumaci pres vSechny atomy a vSechny ¢leny rovnice zprumeéroval.
Uvazujeme-li izolovany systém atomt, je ¢len na levé strané rovnice predsta-
vujici vnéjsi sily roven nule. S ohledem na fyzikalni vyznam danych vyrazu
pak ziskame vztah

O:<§:ri-ﬂ>+<§:mi-v2>, (2.3)

kde prvni ¢len na pravé strané je sttedni hodnota kvantity, kterou Clausius
nazval viridl W a druhy clen je zfejmé dvojnasobek stfedni hodnoty kine-
tické energie K. Termodynamicka teplota T systému atomu a jeho sttedni
kinetickd energie K spolu podle ekviparti¢niho teorému souviseji vztahem

(K) = ;Nka,

kde ky, je Boltzmannova konstanta. Teplotu lze tedy vyjadrit jako

9 2 X1
T = K = —m,;v2.
3Nk 3Nkb;2mvl

Ve virialu W vystupuje sila Fj, kterou muzeme rozlozit na dvé slozky
-Fi = f z‘P + f i

Uvazujme pusobeni vnéjsiho hydrostatického tlaku na atomy na hranici mo-
delované oblasti a ¢len fI je sila zdvisejici na tomto tlaku. Mame-li krych-
lovou modelovanou oblast (simulacni bunku) o délce hrany L a pocétek
soufadnicové soustavy v rohu buiky, sfla ff ptisobi na atomy na pozicich
r=0,z=L, y=0,y=1L, 2=0a z = L a ptispévek této sily k viridlu je

<i7‘i-fip> :3<0_L'PL2) _ _apv

i=1

Potom lze rovnici (2.3) napsat jako vyslednou stavovou rovnici ve tvaru

0:3Nka+<iri-f,»>—3PV
=1

nebo v ekvivalentnim tvaru

N

PV = Nk,T — %< S ry gTVj>

i,j<i

ze které se urci tlak a teplota systému atomu [42].
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2.4 Nosého—Hooveruv termostat

Pouzitim technik ke kontrole teploty a tlaku je mozné pomoci MD generovat
statisticka data, z nichz lze vypocitat ruzné energetické, termodynamické,
strukturni i dynamické vlastnosti. V molekularni dynamice se casto vyuzivaji
dva pifstupy: Bud pfedpokldddme, Ze je systém izolovany, tedy ze nedochdzi
k prestupu energie ani hmoty mezi systémem a jeho okolim a celkova energie
E =V 4K, pocet atomtu N celkovy objem V' se zachovavaji (microcanonical
ensemble NVE), nebo predpoklddame, ze nemuze dojit k prenosu hmoty, ale
muze dochdzet k prenosu energie a zachovava se termodynamickd teplota
T ~ K, objem (resp. tlak) a pocet atomu (canonical ensamble NVT, resp.
NPT). Takovy systém si lze predstavit jako ponoteny do tepelné lazné o
konstantni teplote [31, 43].

Konstantni teplotu lze udrzovat preskalovanim rychlosti atomu po kazdém
kroku, hladsi zmény rychlosti dokazou zajistit tzv. termostaty fungujici na
ruznych principech. V simulacich uvedenych v této préaci je pouzit Nosého—
Hooveruv termostat, diky némuz lze simulovat systémy, které se asympto-
ticky blizi statistickému souboru NVT nebo NPT. Hlavni myslenkou Nosého
[44] je rozsiFeni systému atomu (tedy i stupiu volnosti) o externi systém (ima-
gindrni tepelnou lazen) definovanim dalsi, fiktivni dynamické proménné 3. In-
terakce mezi redlnym a rozsitenym systémem je vyjadiena pomoci preskalo-
vani ¢asu a rychlosti atomu podle vztahu

dt = sdi, 5= 37 _;
i

ES’I’"Z‘7

dt

kde vilnka znaci veli¢iny v rozsifeném systému. To lze interpretovat jako
vyménu tepla mezi redlnym a externim systémem. Potencidlni energii V*
a kinetickou energii £y, spojené s proménnou s definujeme jako

~ ~ 1 .
Vi=(f+1)kT™Ins a E = 5@52,

kde f je pocet stupnu volnosti realného systému, T* je teplota externiho
systému a efektivni hmotnost ) > 0 urcuje frekvenci termostatu, tedy rych-
lost oprav teploty. V? je zvolena tak, aby systém odpovidal kanonickému
souboru NVT a E}. tak, aby bylo mozné sestavit pohybovou rovnici pro §.
Pohybové rovnice pro 7; = r; a § se ziskaji z Lagrangeovy rovnice

dfoL) oL
dt\ oA 0A’

kam za A dosadime 7; a § a prislusny lagrangian ma tvar

1 23 r r Lo ex ~
L= Z §mi""@-282 = V(P TN) + 5@82 —(f+1D)kT™In5.
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Pohybové rovnice maji pak tvar

A7 1 L 25 -
mzﬁ = mu;r;, = —g—QVFiV(T'l, ceey TN) — migri

25 . o (f A+ DT
:Qs_zi:mZ —

an i
Preskalovani ¢asu nicméné neni uplné praktické a je ponékud neintuitivni.

Hoover [45] navrhl obménu této metody, ve které se vyuzije transformace
soufadnic a substituce

~ . ~A e ~Q 2 ~ & ~ . ~ . ~Q 2 ~A S
§=8,5=8S, §= 325—1—552,7"@- =7, T; = 8Sr;, T; = s2ri+ssri, v¥=-
S

a pohybové rovnice lze pak napsat v proménnych realného systému jako

ml’l‘z - _VT,L-V(T17 ceey rN) - ml’y’rl
Qy =Y mir — (f + DT,

ze kterych je zfejmé, ze clen m;yr; ma vyznam jisté tfeci nebo "urychlo-
vaci’sily, protoze v muze byt i zaporné. Pohybovou rovnici pro v lze napsat

1 ve tvaru T
@i = st (1- Yo,

Na zékladé tohoto termostatu byly vyvinuty dalsi, robustnéjsi metody,
napi. v Nosého-Hooverovych fetézcich (Nosé-Hoover chains) se uvazuje néko-
lik externich systému a puvodni systém atomu je rozsiten o dalsi stupné vol-
nosti, ale za cenu toho, ze tento systém neni hamiltonovsky [31, 44, 45, 46, 47].



Kapitola 3

Pozorovani krystalovych
poruch transmisnim
elektronovym mikroskopem

3.1 Konstrukce transmisniho elektronového
mikroskopu

Vyvoj transmisniho elektronového mikroskopu (TEM) Maxem Knollem a
Ernstem Ruskou ve 30. letech 20. stoleti predstavoval milnik v pozorovani
struktur, které nejsou rozlisitelné svételnym mikroskopem. V- 'TEM namisto
viditelného svétla prochazi tenkym vzorkem proud elektronu urychlenych
napétim 100-400kV, tedy elektronovych vin o velmi kratké (o mnoho fadu
mensi nez viditelné svétlo) vinové délce a sklenéné cocky jsou nahrazeny elek-
tromagnetickymi. TEM se skladé ze ¢tyt hlavnich ¢asti: tubusu s elektrono-
vou optikou, vakuového systému (nesmi dochdzet k rozptylu elektront na
molekulach vzduchu), elektroniky (k napéjeni ¢ocek, zdroj vysokého napéti)
a Tidiciho a vyhodnocovaciho softwaru.

Tubus se déli na osvétlovaci a zobrazovaci cast, kde osvétlovaci soustavu
tvoii tryska (elektronové délo) s kondenzorovymi ¢ockami a zobrazovaci sou-
stava zahrnuje objektiv, mezicocky a projektiv. Elektrony jsou extrahovany
z elektronové trysky, kterou byva termoemisni nebo autoemisni katoda (¢asto
se pouziva Schottkyho katoda), protinaji se v kiizisti a pohybuji se soustavou
elektromagnetickych cocek a clon. Kondenzory usmérnuji svazek elektronu do
elektronovy mikroskop a schematické znazornéni tubusu jsou na obréazcich
3.2 a3.1.

Kromé Wehneltova valce obklopujiciho elektronové délo, ktery ma funkci

23
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tromagnetické. Tyto cocky vytvareji velmi nehomogenni rotacné symetrické
magnetické pole, jimz jsou urychlené elektrony fokusovany, a to v dusledku
pusobeni Lorentzovy sily. Trajektorii leticiho elektronu je Sroubovice. Ob-
raz ziskany v TEM je pfevraceny a pootoceny, a to v zavislosti na ve-
likosti budiciho proudu I ve vinuti ¢ocky. Elektromagnetické cocky nelze
sestrojit jako rozptylné, pouze jako spojné, ptricemz se rozptylné ¢ocky na-
hrazuji nékolika ruznymi spojnymi ¢ockami za sebou. Rozlisovaci schopnost
TEM je omezena aberacemi elektromagnetickych c¢ocek a typové to jsou
stejné vady jako u téch sklenénych (sférickd vada, astigmatismus, chroma-
tickd vada, koma). Pro redukei aberaci se pouzivaji specidlni sestavy cocek,
napi. stigmatory.

Objektiv predstavuje nejvykonnéjsi cocku mikroskopu — poskytuje nejvét-
§i zvétSeni. Predevsim na jeho kvalité zavisi teoreticka rozliSovaci schopnost
TEM, ktera je pro sférickou vadu objektivu Cs a vlnovou délku elektronu
(pfi urychlovacim napéti U = 200 kV je A = 2.51 pm) definovéna vztahem

§ = 0.91(CsA?)a .

Rozlisovaci schopnost ¢ 1ze tedy zlepsit jesté vétsim urychlenim elektronu, coz
s sebou ale nese tuskali v podobé finan¢ni narocnosti a velké pravdépodob-
nosti radia¢niho poskozeni vzorku, nebo zmensenim sférické vady. Sférickda
vada objektivu je zhruba rovna ohniskové vzdalenosti objektivové ¢ocky (0.5—
6 mm), a jeji pélové ndstavee tudiz museji byt velmi blizko u sebe. Vzhledem
k tomu, ze drzak vzorku je umistén mezi nimi, moznost naklapéni vzorku
se tim znacné omezi. Konstrukce objektivu byva casto kompromisem mezi
rozliSovaci schopnosti a moznostmi naklapéni vzorku.

Mezicocky a projektivové cocky slouzi k dalsimu zvétseni. Svazek nasledné
dopade na fluorescené¢ni stinitko a obraz je sniman napt. CCD kamerou.

Velkou vyhodou TEM je, ze kromé vysokorozlisSovaciho mikroskopu zasta-
va i funkci difraktografu, pripadné spektroskopu, pokud je vybaven energiové
disperznim spektrometrem (EDX) nebo spektrometrem energiovych ztrat
elektronu (EELS), a lze tudiz provadét i lokalni chemickou mikroanalyzu.
V nékterych TEM lze provadét i in-situ experimenty. Kromé snimku s vy-
sokym, az atomovym rozliSenim, muzeme ziskat pomoci jednoho pristroje
(mimo jiné) i informace o krystalové struktufe, orientaci i slozeni jednot-
livych fazi, informace o parametrech krystalovych poruch a dalsi [14, 48, 49].
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Obrazek 3.1: Schematické zndzornéni Obrézek 3.2: JEOL JEM-2200FS
tubusu TEM [14]. [14].
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3.2 Vznik obrazu v TEM

Interakei elektronu z primarniho svazku se vzorkem dochézi k jejich rozptylu,
coz ma za nasledek nerovnomérné rozlozeni intenzity elektronu na spodni
strané vzorku. Tuto intenzitu nasledné snimame. Prispiva k ni hlavné elas-
ticky rozptyl, neelasticky rozptylené elektronovy tvoii pozadi obrazu. Elek-
tronova vlna muze pii pruchodu vzorkem zmeénit jak svoji amplitudu, tak
fazi, pricemz oba mechanismy ptispivaji k vytvareni kontrastu ve vysledném
obrazu. Amplitudovy kontrast je ddn predevsim lokalni tloustkou a prv-
kovym slozenim komponent vzorku (hmotovy-tloustkovy kontrast), kdy s ros-
touci tloustkou a zvétsujici se hustotou ve vzorku klesd intenzita elektront
v dusledku jejich vétsiho rozptylu. Fazovy kontrast vznika interferenci elek-
tronovych vln a diky nému muZeme pozorovat napi. tloustkové kontury,
Fresnelovy prouzky atd. Zmény intenzity zptisobené linearnimi, plosnymi i
objemovymi krystalovymi poruchami jsou zpusobeny kombinaci téchto dvou
zékladnich druhu kontrastu — amplitudového a fazového.

Takto vznikly kontrast samotny ale obecné nebyva dostateény pro pozo-
rovani, a proto se k jeho zlepseni pouzivaji dalsi metody, napi. pridani ob-
jektivové clony, kterd zachycuje elektrony rozptylené pod thlem vétsim nez
piislusi poloméru clony (rozptylovy kontrast). V krystalickych materidlech
se ¢asto vyuziva i difrakéniho kontrastu.

Difrakce spoc¢iva v elastickém koherentnim rozptylu elektromagnetickych
vln na prekazce, jez je svou velikosti srovnatelna s vinovou délkou pusobiciho
zareni. Sekundarni viny jsou pak vyzareny jen z téch ¢asti vinoplochy, kterym
prekazka nebrani v siteni, dochazi k jejich vzdjemné interferenci a vyslednéa
amplituda pole za ptrekazkou je podle Huygens—Fresnelova principu super-
pozici téchto elementarnich vin. Piekazkou pro elektronové viny jsou jadra
stinénd elektronovymi obaly atomu tvoticich krystalové roviny (vice o difrakci
napi. v [50]). Rozptyleny svazek je oproti primarnimu ve fazovém posuvu
o 90°. Elektrony jsou v zavislosti na krystalové struktufe rozptylovany do
ruznych sméru. Difrakce na osnové rovin je schematicky znazornéna na obr.
3.3.

Difrakéni obrazec sestava v pripadé materialu zkoumanych v této praci
z izolovanych difrakénich stop (Braggovych reflexi), z nichz stopa ve stfedu
difraktogramu O nélez{ pfimému svazku a ostatni stopy G difraktovanym
svazkum a predstavuji uzly reciproké miize. Jedna tada difrakénich stop
vznikd pii difrakei na vzdjemné rovnobéznych krystalovych rovindch (os-
novach rovin) pfimé mfize typu (hkl). Vektor reciproké mfize gy je normalou
k osnové rovin (hkl).

Difrakéni kontrast, prevazné amplitudovy, ziskdme vybérem oblasti vzor-
ku selekéni clonou v obrazové roviné objektivu, prepnutim mikroskopu do
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Obrazek 3.3: Difrakce na osnové rovin [48].

difrakéniho rezimu, tj. preostienim mezicocky, a zobrazenim projektivem
zvétsené zadni ohniskové roviny objektivu. Tento typ difrakce se oznacuje
jako selected area diffraction. Vyclonénim primérniho svazku objektivovou
clonou ziskame po prepnuti do obrazového rezimu obraz ve svétlém poli, vy-
clonénim difraktovaného svazku zobrazeni v tmavém poli. Pti zobrazeni ve
svetlém poli tedy k intenzité obrazu ptispivaji pouze elektrony z primarniho
svazku a ty casti vzorku, na kterych elektrony difraktovaly, se jevi jako
tmavé, nebot difraktované elektrony byly zachyceny objektivovou clonou a
neprispivaji k vysledné intenzité. Pii zobrazeni v tmavém poli se naopak
casti vzorku, ze kterych vzesel dany difraktovany svazek, jevi svétlé a k in-
tenzité obrazu nepiispivaji elektrony z ptimého ani ostatnich difraktovanych
svazku. Kontrast v obou polich lze zlepsit ¢astecnym odfiltrovanim neelas-
ticky rozptylenych elektronu, které prispivaji k difiznimu pozadi obrazu.
Difrakéni kontrast se vyznamné méni se zménou orientace krystalovych
rovin vuci primarnimu svazku. Je zadouci najit na vzorku misto s takovou
orientaci, kterd je blizko Braggovy polohy, ptipadné ho do této polohy na-
klopit. Vzhledem k typickym rozmeérum krystalové miizky a vlnové délky
elektronu (v zavislosti na jeho urychleni) vychdzi podle Braggovy rovnice

2dhkzl sinf = n)\,

kde dpx; je mezirovinna vzdalenost a n tad difrakce, Bragguv thel 6 velmi
maly — vétsinou mensi nez 1°, takze k difrakci dochazi, jsou-li krystalové
roviny témeér rovnobézné s primarnim svazkem. Avsak Braggova podminka
muze byt napt. v blizkosti osy nékteré zony splnéna pro vice svazku, a tak je
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intenzita pfimého svazku zna¢né ochuzena o difraktované elektrony. Rovnéz
dochazi k interakci mezi silnymi svazky, coz ztézuje interpretaci obrazu. Proto
je casto vyhodné naklopit vzorek do tzv. dvousvazkové polohy, ve které je
excitovan jediny silny difraktovany svazek gnr;. Volbou gpnr; volime osnovu
krystalovych rovin hkl nachézejici se v difrakéni poloze [14, 48, 50, 51, 52].

3.3 Amplituda rozptylené viny

V této podkapitole je pouzita kinematicka aproximace difrakce, v niz predpo-
kladame pouze elasticky koherentni rozptyl na atomech, neuvazujeme vice-
nasobny rozptyl ani zménu intenzity dopadajici viny.

V dusledku usporadani atomu v krystalové mrizce FCC dochézi pri difrak-
ci na nékterych krystalovych rovinach k destruktivni interferenci sekundar-
nich elektronovych vin, coz se projevi v difrakénim obrazci chybéjicimi sto-
pami od danych rovin (extinkce neboli vyhasindni difrakénich stop). Tento
fenomén je popsan tzv. strukturnim faktorem.

Vlnovou funkci primérniho svazku elektroni v zavislosti na polohovém
vektoru vztazného atomu 1y (r) uvazujeme jako rovinnou elektromagnetickou
vinu

bo(r) = doe™*0T,

kde ¢g je amplituda této nerozptylené viny a ko jeji vlnovy vektor (defino-
vany v reciprokém prostoru), zatimco vlnovou funkei ¢,(r) vlny rozptylené
vztaznym atomem jako kulovou vinu

e271'1k'r

by(r, k) = dy(k) )

r

kde ¢4(k) je amplituda rozptylené viny v zavislosti na vlnovém vektoru k a
muzeme ji vyjadrit jako

b (k) = (BB (3.1)

Funkce f(6) se nazyva atomovy rozptylovy faktor a charakterizuje schopnost
jednoho atomu rozptylovat elektromagnetické vinéni podle vztahu (odvozeni
napi. v [48])

£0) = 2 (2N (2~ ).

~ 8meph? \siné
zavisi tedy na vinové délce A dopadajiciho zéareni, Braggové ihlu 6 a ato-
movém cisle Z charakterizujicim elasticky nekoherentni rozptyl na jadru
atomu. Vyraz f,, pfedstavuje atomovy rozptylovy faktor pro fotony rent-
genového zareni, které se rozptyluje jen na elektronovém obalu a popisuje
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koherentni rozptyl elektronové vlny. Atomovy rozptylovy faktor f; i-tého
atomu v zakladni bunce je Fourierovou transformaci elektrostatického po-
tencidlu daného atomu VJ (7;).

Definujme difrakéni vektor jako Ak = k — kg, ktery pfi splnéni Laueho
podminek (viz [50]), tj. plati-i Ak = gpx, udava difrakeni dhel 26, ktery
primérni svazek kg svira s difraktovanym svazkem k. V prvni Bornové apro-
ximaci lze vlnovou funkci rozptylené elektronové viny N atomy s polohovymi
vektory r; vyjadrit predpisem

omikr N
Z f(,,,,j)e%riAk:-rj .

j=1

e

Yy(r, Ak) =

Polozme r; = 7, +r;, kde r,, pfedstavuje polohové vektory bodu se sourad-
nicemi [uvw] Bravaisovy mifzky a r; polohové vektory atomit bdze v buiice.

e27r1k7‘

Zanedbanim faktoru (nebot budeme uvazovat druhou mocninu) a uvé-
zenim vztahu danym translacni symetrii (periodocitou) krystalové miize f(r;)
= f(7r,, + r;) dostaneme vyraz

%(Ak:) — Ze%'iAk-rm Z f(ri)eQ“iAk“"i 7

ve kterém clen .
L(Ak) — Z eQﬂ'lAk"I‘m

T™m

nazyvame tvarovy faktor a ¢len
F(Ak) _ Z f(ri)e%riAkmi
7
strukturni faktor, ktery predstavuje celkovou amplitudu viny rozptylené ele-
mentarni bunkou (daleko od prekéazky). Vzhledem k tomu, ze plati
Ak = gpy = ha™ + kb* +Ic* a r; =x;a+ y;b+ zc,

kde a*,b*,c* jsou vektory elementarni reciproké bunky, x;,v;, z; zlomkové
soutadnice i-tého atomu a a, b, ¢ vektory elementarni bunky primé mftizky,
které jsou s vektory reciproké mfize ortonormalni, ziskdme pro strukturni
faktor v presné Braggové poloze vyraz

F(Ak) = Fy =Y f(ry)e?mihoethttz) (3.2)

ktery po dosazeni souradnic FCC mftizky prejde na tvar

Foa = f(1+ erilhtk) o omik+l) | efri(thl)) '
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Pokud jsou vSechny indexy jen suda nebo jen licha ¢isla, je Fpi = 4f, po-
kud jsou ale indexy smiSené, je Fjr; = 0 a doslo k destruktivni interferenci
jednotlivych sekundarnich elektronovych vin. Toto plati, uvazujeme-li v bazi
krystalu stejné atomy (stejny rozptylovy faktor), v pfipadé ruznych atomu
se na misté zakazané reflexe muze objevit slaba reflexe nadstruktury.

Je-1i krystal mirné vychyleny z pfesné Braggovy polohy, pak piSeme

Ak=k—ky=g+s,,

kde s, = s,a*+s,b*+s.c* nazyvame excitacni vektor, ktery v kolmém sméru
na g spojuje Ewaldovu kouli [50] s bodem G reciproké miize, kterym by koule
prochézela, kdyby krystal v Braggové poloze byl. Velikost excitacniho vektoru
se oznacuje jako excitacni chyba.

Celkovou intenzitu elektronové viny difraktované celym krystalem v ki-
nematické aproximaci muzeme vyjadiit vztahem (odvozeni viz [14])

W(AK)[? = | Epia|? sin® (78, N,a) sin® (s, N,,b) sin® (7s, N,c)
r2Q)? (75,a)2 (ms,b)? (85¢)2

kde € je objem elementdrni buiky, N, N,, N, jsou pocty elementdrnich
bunék o velikosti a, b, c podél os x,y,z a predpokladame idedlni krystal o
tvaru pravothlého rovnobéznosténu. Citatel zde vyjadiuje oscilace inten-
zity v zavislosti na slozkach excitacniho vektoru s,. Amplituda viny difrak-
tované krystalem je Fourierovou transformaci elektrostatického potencialu
v8ech jeho atomu [14, 50, 52, 53].

3.4 Kontrast na krystalovych poruchach

Diky difrakénimu kontrastu muzeme pozorovat krystalové poruchy, a to dis-
lokace, vrstevné chyby, nizkouhlové i vysokouhlové hranice zrn, precipitaty i
dalsi poruchy. Kontrast snimaného obrazu zavisi na typu defektu, jeho poloze
ve vzorku a difrakénich podminkach.

Je-li vzorek ve dvousvazkové poloze, na difraktogramu tedy pozorujeme
jen dveé silné stopy — od primého a difraktovaného svazku a ostatni reflexe jsou
zanedbatelné, muzeme pro vyjadreni vlnové funkce uvnitt krystalu vyuzit
dvousvazkovou aproximaci ve tvaru

@Z)('I") — ¢0627rik0~7‘ + qbge%rik:-r7

kde ko je vlnovy vektor pirimého a k difraktovaného svazku. Jedna se o
jednoduchou aproximaci v dynamické teorii difrakce, ve které uvazujeme
vicenasobnou difrakei a vzajemné ovliviiovani svazki, coz vede k periodickym
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zménam jejich amplitud a tim i intenzit. Vzdjemné provazani amplitud je
popsano Howie-Whelanovou soustavou dvou obycejnych diferencialnich rov-
nic pro idealni krystal

do,  im —onmi(k—ko)r |, 1T
-7 — e + J—
dz fg gbO 50 ¢g

% - E 2mi(k—ko)-r E

dz - €g¢ge + £0¢07
kde & je extinkéni délka doptedného rozptylu, tedy charakteristickd vzdale-
nost ve vzorku, na které se intenzita svazku difraktujicich do puvodniho
sméru zeslabi na nulu a &, je extinkéni délka svazku difraktujicich ve sméru
vektoru k. Ve vétsiné kovu se hodnota &, pohybuje mezi 20 az 50 nm.

Vliv krystalovych poruch lze popsat funkei R(r), jez vyjadiuje posunuti
vzhledem k poloze r v idedlni krystalové miizce. Vezmeme-li v ivahu vysokou
rychlost elektronu v primarnim svazku, bude thel rozptylu pti difrakci velmi
maly a muzeme (stac¢i-li ndm rozliseni v fddu nékolika nanometru) pouzit
sloupcovou aproximaci: Oznac¢ime libovolny bod na spodni strané vzorku,
odkud je snimén obraz, jako P. V tomto bodé se pocitaji amplitudy ¢ a ¢
a elektrony, které k témto hodnotam pfispivaji, pochézeji z objemu vzorku
vymezeném kuzelem s vrcholem v bodé P, vrcholovym thlem zhruba o ve-
likosti Braggova tihlu 26 a podstavou o pruméru d. Kuzel se nahradi valcem
o pruméru d/2 a témito izkymi valci (sloupci), vzadjemné nezavislymi z hle-
diska difrakce, se aproximuje cely krystal. Howie-Whelanovy rovnice, v nichz
vyuzijeme vztahu k — kg = g + s a uvazujeme jen slozky vektoru rovnobézné
se svazkem, tj. jen z-ové slozky, a zahrnujici vliv poruchy krystalové mftize,
pak lze napsat ve tvaru

d¢g 17T —2ri(sz+g-R) 17T

Srg mi(sz - 3.3
a g™ et 3
% _ EgbgeQm(serg-R) + E(b(] . (34)

Je-li vektor reciproké miize g kolmy na vektor posunuti v dusledku poru-
chy R, potom je jejich skaldrni souc¢in nulovy a rovnice (3.3) a (3.4) pak
predstavuji rovnice idedlniho krystalu. Tyto rovnice lze vytesit analyticky
(viz [48]) a dostaneme dulezity vysledek pro intenzitu difraktovaného svazku
ve dvousvazkové aproximaci dynamické difrakce

B _(mtN2 sin?(7tses)
]g— |¢g|2— (g) ) (Wtseﬁ)z
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kde t je tloustka vzorku a s.q efektivni chyba dané vztahem

Intenzita pifmého svazku je komplementarni — plati Iy = 1 — I,. Intenzity
jsou tedy periodické a jejich perioda zdvisi jak na tloustce vzorku, tak na
efektivni chybé, coz se projevuje pozorovanim tloustkovych a deformaénich
kontur.

Jestlize je g - R = 0, nejsou krystalové poruchy viditelné. Diky této ex-
tink¢éni podmince muzeme urcit velikost i smér posunuti R vybérem ruznych
vektoru g. Takto lze vySetfovat linearni, ale i plosné a objemové poruchy.

Ozna¢me fazovy posuv

a=2rg- R =2r(hu+ kv +lw).

V pifpadé vrstevné chyby je pro FCC krystal R = £(112)a a hkl jsou bud je-
nom sudé, nebo jenom liché (viz (3.3)). Dostaneme tedy o = 22 pro n € Z,
ale uvazenim toho, ze o € [—m, 7|, vychdzi ve skutecnosti pouze tii ruzné
hodnoty « majici vliv na vysledny kontrast, a to a = 0,427/3. Vrstev-
nou chybu v TEM pozorujeme jako soubor rovnobéznych, ekvidistantnich
svétlych a tmavych Moiréovych prouzku, jejichz pocet se zvysuje se zvétsujici
se tloustkou félie a zvysujici se excitacni chybou s. Obraz vrstevné chyby
rovnéz vykazuje symetrii vzhledem ke stfedu tloustky ¢ vzorku. Oznaéime-li
2" vzdalenost vrstevné chyby od stiedu vzorku ¢/2, obdrzime v kinematické
teorii difrakce pro kontrast I, vyraz

I, = (5—13)2 (sin(rts+a/2) +sin®(a/2) — 2sin(a/2) sin(nts +a/2)cos(2msz")).
g

Pro tloustky ¢, pro néz plat{ sin(rts + «/2) = 0, se ztrdci prouzkovy kontrast

a je-li a = 0, ztrdcl se tento kontrast pro libovolné ¢ i s, nebot rovnice (3.3)

a (3.4) prejdou na rovnice pro dokonaly krystal.

Typ vrstevné chyby, tj. jedna-li se o intrinsic nebo extrinsic chybu, lze
urcit s vyuzitim dvousvazkové aproximace dynamické teorie difrakce v bliz-
kosti Braggovy polohy diky odlisnému kontrastu Moiréovych prouzku ve
svétlém a tmavém poli. Plosna porucha od sebe oddéluje dvé casti krystalu,
jejichz mrizky jsou vuci sobé disorientované. Pri zobrazeni v tmavém poli
se jednd o interferenci mezi paprskem difraktovanym nejprve prvnim krysta-
lem a nasledné prochazejicim druhym krystalem a paprskem prochazejicim
nejprve druhym krystalem a nasledné difraktovanym druhym krystalem,
zatimco Moiréovy prouzky ve svétlém poli jsou vysledkem interference mezi
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dvakrat prochézejicim a dvakrat difraktovanym paprskem. Moiréovy prouzky
(nebo obecné vzory) jsou pozorovatelné i na dalsich plosnych poruchéch,
napiiklad na vysokouhlové hranici zrn a jejich tvar zavisi na thlu a mite
disorientace dvou sousednich zrn.

Jak uz bylo feceno, dislokace zpusobuji ohybéani okolnich krystalovych ro-
vin, dochazi tedy k lokdlni zméné jejich orientace, mezirovinnych vzdalenosti
a vytvoieni lokdlniho napéfového pole. Stdva se, Ze nachdzi-li se krystal v po-
loze mirné vychylené o s, oproti Braggové, ohnuté roviny se ocitnou v piesné
Braggové poloze a potom pfi zobrazeni ve svétlém poli budeme pozorovat
tmavou linii v dusledku odstinéni elektronu difraktovanych na dislokaci. Dis-
lokace se vsak muze zobrazit i jako dvé soubézné, ruzné kontrastni linie nebo
muze byt neviditelna.

V piipadé vypoctu kontrastu obecné (smiSené) dislokace je vztah pro
distorzi v izotropnim krystalu R, ktery dosadime do (3.3) a (3.4), ve tvaru

R i(bgoJr

= by + b x w(2(1 — 20)ln7 + cos 2(,0]) . (3.5)

1
41 —v)
kde (r, ) jsou polarni souradnice, b Burgersuv vektor, by Burgersuv vektor
hranové slozky dislokace, u jednotkovy vektor ve sméru dislokacni ¢ary a v
je Poissonovo ¢islo. Pro sroubovou dislokaci se vztah (3.5) diky rovnostem
by =0abxu=0 vyznamné zjednodusi na

B ﬁ_i (z—zD)
= b27r = 27Tarctg : (3.6)

pricemz zp je vzdélenost jadra dislokace od horniho povrchu félie. Vzhledem
k tomu, ze pro Sroubové dislokace je R tumérné Burgersovu vektoru b, pri
analyze viditelnosti se pouziva skalarni souc¢in g - b.

Musime vSak vzit v ivahu, ze extinkéni podminka g - R = 0 plati pouze
pro konstantni R. Méni-li se vektor posunuti R s hloubkou z, pak je excitacni
chyba s v (3.3), (3.4) nahrazena vyrazem

sR:s~|—g-d%R(z)

a pro vypocet téchto rovnic se pouziva kontinualni sloupcova aproximace
znazornéna na obr. 3.4. Jadro dislokace je umisténo v bodé O ve vzdalenosti
x od uvazovaného sloupce.

Pro hranovou dislokaci plati by = b a v souc¢inu g - R se kromé clenu
g - b vyskytuje jesté smiSeny soucin g - (b x u), ktery komplikuje vypocet a
ve vzorci se objevi proto, ze pritomnosti hranové dislokace dojde k ohybani
skluzové roviny a nejblizsich dalsich k ni rovnobéznych rovin. Uvazujme tfi



KAPITOLA 3. POZOROVANI KRYSTALOVYCH PORUCH TEM 34

Dislocation Incident beam
—Top \ A
Ghide
o \
lane
e
~ ¢|
\ AN
> W
-39 j\ . !
- R(r),/ =
Bottom P
'D“(I'] 't'ﬂ”]

Obrazek 3.4: Schematické zndzornéni sloupcové aproximace [48].

ruzné reflexni vektory gi, g» a g3, které jsou vzdajemné kolmé a vektor g; je
ve sméru Burgersova vektoru b (v tomto sméru jsou roviny silné zakiiveny)
a vektor go ve sméru disloka¢ni ¢ary (v tomto sméru jsou lehce zakiivené
skluzové roviny). Potom prestoze je g, - b = 0, dislokace bude stéle slabé
viditelnd v dusledku nenulového ¢lenu g - (b x w) # 0 [14, 48, 54, 55].



Kapitola 4

Experimentalni cast

4.1 Cile diplomové prace

e Osvojeni zakladu molekularni dynamiky za ucelem pocitacového mo-
delovani plastické deformace FCC krystalu.

e Pozorovani substruktury vybranych slitin v TEM a interpretace obrazu
plosnych a ¢arovych poruch krystalové mrize.

e Porovnani vysledku numerickych simulaci s redalné pozorovanou dis-
lokaé¢ni strukturou.

4.2 Experimentalni program

e Simulace deformace cistého hliniku, austenitické oceli a vysokoentro-
pické slitiny (high entropy alloy).

e Pozorovani disloka¢ni substruktury vysoce legované 18Cr18Mn0.5N o-
celi ve dvou stavech — po zihani a po nasledné deformaci tahem.

e Pozorovani vysokoentropické Cantorovy slitiny po odliti a po nésledné
deformaci tlakem.

35
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4.3 Charakteristika experimentalniho
materialu

V této praci jsou vysSetrovany dvé konkrétni slitiny s FCC strukturou, a to
chrémmanganova austenitickd ocel 18Cr18Mn0.5N, oznacovand jako P900, a
vysokoentropicka slitina (HEA) CrMnFeCoNi, tzv. Cantorova slitina. Jako
vychozi stav byly pouzity vzorky oceli P900 odebrané z hotové bandaze,
tepelné zpracované zithanim pii 1050°C po dobu 2 h s naslednym zchlazenim
ve vodé. Tyto vzorky byly nésledné deformovany tahem. Vzorky Cantorovy
slitiny pochazeji z laboratorni tavby — taveni probihalo v ochranné atmosfére
argonu pii 1600°C, tavenina byla prelita do keramické formy predehraté na
1450°C a umisténé na vodou chlazenou médénou desku. Po utuhnuti byl
odlitek pouzit jako vychozi stav, ktery byl pak deformovan tlakem [56].

P900 patii mezi chrémmanganové austenitické oceli legované dusikem.
Dusik, ktery muze mit negativni vliv na starnuti a krehkost oceli, vsak
spolecné s vysokym obsahem chréomu a manganu muze nahradit drahy nikl
jakozto austenitotvorny prvek, snizuje pravdépodobnost tvorby deformacné
indukovaného martenzitu a pusobi piiznivé na korozni odolnost. V defor-
mované struktufe se s rustem obsahu dusiku uplatiiuje vice rovinny skluz
dislokaci nez ptiény a ve vétsi mite dochazi ke dvojcaténi. Dusikaté aus-
tenitické oceli se dale vyznacuji vysokou mezi kluzu a pevnosti a dobrou
houzevnatosti. Vyuziti nachézeji napt. pti vyrobé paramagnetickych bandazi
alternatoru, tyc¢i a dratu pro elektrotechnicka zatizeni, korozivzdornych spo-
jovacich soucésti, nadrzi a pump pro chemicka zarizeni a deformacné zpevnéné
se pouzivaji na obruce kol lokomotiv. Cantorova slitina CrMnFeCoNi v dnesni
dobé patii mezi nejintenzivnéji studované HEA diky své vyjimecéné pevnosti
i za vysokych teplot a houzevnatosti. Jeji slozky jsou obsazeny ve stejnych
atomarnich pomérech a patii mezi jednofazové, dendriticky tuhnouci slitiny
s FCC strukturou. Slozeni slitin je uvedeno v tabulkach 4.1 a 4.2. Energie vrs-
tevné chyby je piiblizné 21 mJ/m? u oceli P900 [9] a 30 mJ/m? u Cantorovy
slitiny [57]. Prestoze obé slitiny jsou krystalograficky stejné, nékteré mecha-
nismy spojené s plastickou deformaci se vyrazné lisi v dusledku rozdilnych
substruktur.

V pripadé oceli P900 se jednd o tuhy roztok legujicich prvkua v zeleze,
vétsina uzlovych bodu FCC miizky je tedy obsazena atomy zeleza. Atomy
Cr, Mn, Ni, Si a Mo se nachézeji v substitu¢nich polohach mrizky FCC a
atomy C a N jsou umistény v oktaedrickych intersticidlnich polohéch. Oproti
tomu HEA je tuhy roztok péti zakladnich prvku a prostorové rozlozeni atomu
v miizce je nahodné, tedy mikroskopicky homogenni. Model obou struktur
je na obr. 4.1. Na submikroskopické tirovni se ale v téchto vysoce koncent-
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rovanych roztocich nevyhnutelné objevuji odchylky v prostorovém rozlozeni
koncentraci jednotlivych prvku a s témito nehomogenitami interaguji pohy-
bujici se dislokace.

’ Tabulka 4.1: Chemické slozeni oceli P900 ‘

Prvek Mn Cr Ni Mo Si N C

hm.% 17,3 19,8 0,14 0,06 0,67 0,5 0,06

at.% 16,89 | 20,43 | 0,13 0,035 | 1,28 1,92 0,27
| Tabulka 4.2: Chemické slozen{ HEA

Prvek Mn Cr Fe Ni Co

hm.% 19,59 18,54 19,91 20,93 21,02

at.% 20 20 20 20 20

U klasickych slitin jako je P900 ma energie vrstevné chyby v celém vzorku
konstantni hodnotu — vzdalenost mezi dislokacemi d se pro stejné orientované
dislokace znatelné neméni, zatimco u HEA muze byt d ruzné v ruznych oblas-
tech vzorku. Je to dano pravé lokalnimi odchylkami v koncentracich. Rozdil
je i v energiich potiebnych k rustu uz vzniklého deformacniho dvojcete, kdy
u standardni slitiny neni dodate¢né energie potieba, ale u HEA neni rust
dvojcete energeticky vyhodny — prochazejici parcialni dvojcatova dislokace
meéni stabilni okoli dvojcatové hranice a na rozsiteni dvojcete o kazdou ato-
movou vrstvu je zapotiebi dodani energie. To je duvod, pro¢ se v HEA vy-
skytuji vétsinou velmi tenké lamely dvojc¢at. Dokonce i pruchod jedné tplné
dislokace muze zménit konfiguraci atomu z energetického hlediska k horsimu.
Pohybujici se dislokace v HEA také ¢asto meéni svuj tvar a z rovné ¢arové
poruchy se stavé zvlnénd, predevsim projde-li silné nehomogenni oblasti [58].

4.4 Simulace v programu LAMMPS

Program s ndzvem LAMMPS, coz je zkratka pro Large-Scale Atomic/Molecu-
lar Massively Parallel Simulator, byl vytvoren spole¢nosti Sandia National
Laboratories k pocitacovému modelovani ¢asového vyvoje souboru atomu
nebo molekul pomoci klasické molekuldrni dynamiky se zaméfenim na mo-
delovani pevnych latek, pouziva se vsak i k minimalizaci energie a ke sto-
chastickym Monte Carlo simulacim. Pro paralelni vypocty se simula¢ni oblast
rozdéli na podoblasti, které jsou pak zpracovavany jednotlivymi procesory.
Paralelni vypocty probihaly na vypocetnim clusteru pes vyzkumného centra

NTC ZCU v Plzni.
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Cilem byla simulace deformace FCC krystalu v tahu a tlaku. Byly zvo-
leny tii typy materialu s FCC strukturou, a to ¢isty hlinik jakozto jednoduchy
FCC krystal s jednim typem atomu, tuhy roztok uhliku v -zZeleze a Canto-
rova slitina. Vstupni soubory k simulacim byly napséany na zakladé modifikaci
souboru dodanych konzultantem Ing. Janem Oc¢enaskem, Ph.D. Ve vstupnim
souboru se nejprve definuje geometrie simula¢ni bunky a konfigurace atomu,
pouzité jednotky a zpusob aktualizace seznamu sousedu. Okrajové podminky
jsou v rovinach, jejichz normalami jsou soutadnicové osy x a z, zvoleny jako
periodické a ve sméru y jako povrch. Rozlozeni atomu v simula¢ni bunce
se nacitd ze souboru vygenerovaného programem Mathematica, v ptripadé
hliniku je zadan typ a velikost krystalové miizky. Simulovand oblast obsahuje
100 x 104 x 100 elementarnich bunék FCC. Déle je definovan pouzity empi-
ricky potencial; pro hlinik byl vyuzit EAM potencial, pro ocel Tersoffuv po-
tencial a pro Cantorovu slitinu MEAM. Poc¢ate¢ni rychlost atomu je zadana
jako nulova a je provedena minimalizace potencidlni energie systému, aby
vychozi systém byl v (témét) rovnovazném stavu. Nasleduje termalizace na
300K piikazem velocity create, ktery vytvari statisticky soubor rychlosti
za pouziti generatoru nahodnych ¢isel. Termalizace probiha 30 ps (Casovy
krok je 1 fs) za izobaricko-izotermickych podminek (kanonicky soubor NPT)
za pouziti Nosého-Hooverova termostatu a barostatu.

Vzhledem k tomu, ze P900 i Cantorova slitina uz ve vychozim stavu diky
tepelné-mechanickému zpracovani obsahovaly dislokace (fédove 1013 m=2, viz
déle), byla jesté pred deformaci tahem/tlakem nasimulovédna nanoindentace
kulatym indentorem ve sméru [010]. Proto byl nejprve spodni povrch (v ro-
viné zz) simula¢ni bunky zafixovan. Po nanoindentaci nasleduje odstranéni
casti simulac¢ni bunky s vtiskem a zména vSech okrajovych podminek na pe-
riodické. Déle se systém necha 5 ps relaxovat a nakonec se pomoci piikazu
fix deform provede deformace v tahu nebo v tlaku na pozadovanou miru
deformace.

Simulovand oblast s aktualnimi pozicemi atomu byla zobrazena a analy-
zovana pomoci softwaru OVITO. Identifikace struktury byla provedena me-
todou polyhedral template matching, ktera rozpoznava strukturu na zakladé
topologie lokélniho okoli atomu [59]. Dislokace byly identifikovany meto-
dou dislocation extraction algorithm (DXA), kterd prevadi puvodni zobra-
zeni atomu v poruseném krystalu na sit disloka¢nich ¢ar, jak je schematicky
znéazornéno na obr. 4.2 [60].

V pripadé hliniku byl pouzit EAM potencial navrzeny Y. Mishinem a D.
Farkasem [61], ktef{ vychédzeli z databdze zahrnujici experimentélni vysledky
i vysledky ab initio vypoctu metodou linearizované rozsirené rovinné viny
(LAPW) vyuzivajici teorii funkcionédlu hustoty. Experimentalni ¢ast databéze
zahrnuje napt. miizkovy parametr v rovnovazném stavu nebo elastické kon-
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Obrazek 4.1: a) Model rozlozeni atomu v oceli P900; zelezo (¢ervend) v FCC
miizce, substituéné mangan (modrd), chrom (zlutd), kfemik (svétle zelend),
nikl (ruzova) a molybden (zelend), intersticidlné dusik (fialovd) a uhlik (tyr-
kysova), b) fez rovinou (111); ¢) model rozlozeni atomu v Cantorové slitiné;
zelezo (Cervend), mangan (modrd), chrom (zlutd), nikl (ruzova), kobalt (bild)
v FCC mifzce, d) fez rovinou (111).
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Obrazek 4.2: Dislocation extraction algorithm [60].

stanty, ab initio ¢ast zase elektronové hustoty atomu.

Nanoindentace u hliniku probéhla nanoindentorem o poloméru 60 nm
do hloubky 0.5 nm (stejné jako u HEA) a pocatecni hustota dislokaci byla
6.4 - 10" m~2, hustota po deformaci tlakem byla 6.3 - 10 m~2. Obrazek 4.3
a) znazornuje ¢asovy vyvoj disloka¢ni struktury béhem namahéni tlakem ve
sméru osy y na vyslednou celkovou deformaci 5 %. Atomy z FCC miizky byly
odstranény a ¢ervené vykreslené atomy byly vyhodnoceny jako HCP miizka,
u které se atomy vrstvi podle schématu ABABAB... Shluk téchto atomu
v tomto pripadé predstavuje vrstevné chyby, diskrétni atomy maji velkou
vychylku od rovnovazné polohy. Na obrézcich 4.6 b)—f) jsou zachyceny de-
taily disloka¢ni struktury. Dislokace muze interagovat s dislokaci z jiného
skluzového systému, se kterou se protne v bodé zvaném dislokacni uzel. In-
terakeci dislokace se sebou samotnou se vytvori uzaviend disloka¢ni smycka.
Po simulaci deformace byly ptitomny oba typy interakci, jak je na obrazku
vidét, casto se vyskytovaly tplné dislokace (modrd) mezi dislokaénimi uzly
parcidlnich dislokaci (Shockleyova — zelend, koutova — fialova, Frankova —
tyrkysovd, jiny typ je zndzornén cervené), jak je vidét v detailnich snimcich
4.3 d), e). Na f) je zachycena dlouhd Shockleyova parcidlni dislokace (zelend)
ohranicujici vrstevnou chybu lezici v roviné (111).

Na obr. 4.4 a) je zachycen vznik plné dislokace typu 3(110) interakef
nckolika parcidlnich, a to koutové dislokace typu §(110) a Shockleyovych typu
£(112). Vlevo dole je vidét vznik tiplné dislokace ze dvou Shockleyovych, tedy

reakce typu

é<211> + %<121> R %<110>.

Na snimcich je mnoho segmentu vrstevnych chyb, diky zobrazeni Burger-
sovych vektoru softwarem OVITO lze urcit vedouci (leading) Shockleyovu
dislokaci, kterd vrstevnou chybu vytvéii, a koncovou (trailing) Shockleyovu
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dislokaci, za kterou uz je neporuseny krystal. Tyto dva druhy dislokaci jsou
znézornény na obrazku 4.4 c).

Pro srovnéni trendu ve vyvoji disloka¢ni struktury i pro lepsi prehlednost
byla provedena také simulace vétsich deformaci na simula¢ni bunce tvorené
30 x 34 x 30 elementarnimi bunkami. Obréazek 4.5 a) zachycuje disloka¢ni
strukturu po nanoindentaci do hloubky 1.5 nm a na b) je zobrazen stav pii
10% deformaci tahem. Sedymi sipkami jsou znazornény Burgersovy vektory.
Je zde vidét, ze dislokace jsou ptritomny v celém objemu simula¢ni bunky a
ze vzdélenosti mezi Shockleyovymi dislokacemi vytvarejicimi a zakoncujicimi
vrstevné chyby jsou malé.

Model oceli P900 se vSemi osmi typy atomu v daném poméru je na
obr. 4.1. Pro srovnani vyvoje disloka¢ni struktury v oceli P900 v simu-
laci a ve vystupech z TEM byl vytvoren zjednodusujici model tuhého roz-
toku uhliku v ~-zeleze. Pro austenitickou ocel, kterd redlné vzdy obsahuje
vyznamné mnozstvi legujicich prvku, nejsou dostupné odpovidajici empi-
rické potencidly. Intersticialni atomy uhliku v oktaedrickych polohach tvori
celkem 2.19 % z celkového poctu atomu v simulaéni oblasti, coz je stejné jako
jsou intersticidlni dusik a uhlik dohromady obsazeny v oceli P900. Byla zvo-
lena kombinace Tersoffova a ZBL potencidlu, ktery pro systémy Fe-C vyvinul
Henriksson, Bjorkas a Nordlund [62], kde je vazebnd energie dana jako

Vi = (1= fr(rip))\Vi®" + fr(ryy) Vi BREOFF
a kde

1
1 + e—AF(T‘ij—’r‘c)

fr(rij) =

predstavuje funkci, ktera slouzi k hladkému navazani ZBL odpudivého po-
tencialu k Tersoffové potencialu. Hladkost prechodu urcuje koeficient Ap a
ro je dany dosah ZBL potencidlu (cutoff).

Simulace nanoindentace a velikost simula¢ni bunky byla zvolena tak, aby
pocatecéni hustota dislokaci zhruba odpovidala pocateéni hustoté dislokaci
v oceli P900. Nanoindentace byla provedena indentorem o poloméru 60 nm
do hloubky 1.3 nm, hustota dislokaci po relaxaci byla 2.3 - 10 m~2 (redlnd
hustota dislokaci vychazi 5.2 - 10'® m~2 pied deformaci a 1.6 - 10" m~2 po
deformaci) a dislokace byly softwarem OVITO vyhodnoceny jako tplné a
Shockleyovy.

Obréazek 4.6 a) zndzornuje ¢asovy vyvoj disloka¢ni struktury behem namé-
hani tahem ve sméru osy y na vyslednou celkovou deformaci 5 %. Na obrédzcich
4.6 b)—d) jsou zachyceny detaily disloka¢ni struktury. Po deformaci prevlé-
daly parcialni Shockleyho disloce typu %(112) (na obrazcich zelené), bylo
piftomno i mnoho parcidlnich koutovych (stair-rod) dislokaci typu g(110)
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Obrazek 4.3: Hlinik; a) ¢asovy vyvoj dislokacni struktury pfi namahani tla-
kem, b), ¢) detaily simula¢ni oblasti, d), e) disloka¢ni uzly a smycky, tplné
dislokace (modré) mezi dislokacnimi uzly, f) dlouhd Shockleyova parcidlni
dislokace (zelend) ohranicujici vrstevnou chybu (Frankova — tyrkysové, kou-
tovéa — fialovd, jiny typ — cervend). Cervené znazornéné atomy tvoif vrstevnou
chybu nebo maji velkou vychylku od rovnovazné polohy.
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Obrazek 4.4: Hlinik; a) vznik tuplné dislokace (uprostied a vlevo dole) reakei
parcialnich dislokaci - ¢asovy vyvoj pri deformaci tlakem, Sipkami naznaceny
Burgersovy vektory, Cervené zndzornény b) dislokacni ¢ary, c) dislokaéni
struktura v jiné orientaci — zvyraznén Burgersuv vektor vedouci (Cervené)
a koncové (¢erng) Shockleyovy dislokace, d) prufez rovinou (111), zelené
znazornény atomy FCC miizky.
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Obréazek 4.5: Hlintk — mens{ simulacéni burika; a) po nanoindentaci do hloubky
1.5 nm, b) po nédsledné 10% deformaci tahem. Bile zndzornény atomy
s neznamou krystalovou mfizkou. Burgersovy vektory znédzornény Sedymi
Sipkami.
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(fialovd), které vznikaji interakci dvou Shockleyovych dislokaci z ruznych
skluzovych systému. Casovy vyvoj koutové dislokace, ktera lezi v rovinach
(111) a (111) se spoleénym smérem [101], a kterd tedy vznikla reakef

1o 1. . 1.
[112] — <101},

zobrazuje obr. 4.7. Déle byly v mens{ mife prftomny i Hirthovy (3(100) —
zlutd) a Frankovy (3(111) — tyrkysovd) dislokace, nejméné pak tplné dislo-
kace (3(110) — modrd). Dislokace zndzornéné cervené jsou jiného typu.

Na obr. 4.8 a) je zachycen stav po nanoindentaci do hloubky 2 nm, na
b) je pak zobrazen stav po nésledné 10% deformaci tahem. Zde muzeme
pozorovat vetsi vzdalenosti mezi vedoucimi a zakoncujicimi Shockleyovymi
dislokacemi nez u hliniku a také to, ze dislokace nezasahuji do celého objemu
simulacni bunky:.

Byl pozorovan skluz minimalné ve tiech skluzovych systémech — v ro-
vindch (111), (111) a (111). Disloka¢n{ hustota po deformaci tahem &inf
2.3-10'¢ m—2.
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Obrazek 4.6: Fe-C; a) casovy vyvoj disloka¢ni struktury pii namahéni ta-
hem, b), c¢) detaily simula¢ni oblasti, d) vicendsobny disloka¢ni uzel ze Shoc-
kleyovych dislokaci (zelend) se dvéma smyckami, e) dislokacéni uzel ze Shoc-
kleyovy, Frankovy (tyrkysovd) a koutové (fialovd) dislokace, f) tplné dislo-
kace (modrd) mezi dislokaénimi uzly, zlutd — Hirthova dislokace.
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Obrazek 4.7: Fe-C; a) detail koutové dislokace (fialova) s Burgersovym vek-
torem g = £[101] lezici v rovindch (111) a (111) — asovy vyvoj pii deformaci
tahem, b) dislokacéni ¢ary, c¢) koutové dislokace v jiné orientaci, d) prufez
rovinou (101).
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Obrazek 4.8: Fe-C — mensi simulaéni bunka; a) po nanoindentaci do
hloubky 2 nm, b) po nasledné 10% deformaci tahem. Bile zndzornény atomy
s neznamou krystalovou mftizkou.
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Model Cantorovy slitiny je na obr. 4.1. Modelovana struktura odpovida
prvkovému slozeni realné slitiny a pro simulaci byl vybran empiricky po-
tencial vytvoreny W. M. Choiem a kol. [63], ve kterém byly potencidly mezi
dvéma typy atomu a mezi dvojicemi atomu stejného typu prevzaty z jiz exis-
tujicich potencialu typu MEAM zahrnujicich interakce do druhého nejblizsiho
souseda (second nearest-neighbor modified embedded-atom method — 2NN
MEAM), jejichz parametry byly nafitovany podle znamych materialovych
vlastnosti, podobné i pro trojice atomu byly pouzity standardni parametry.

Nanoindentace probéhla nanoindentorem o poloméru 60 nm do hloubky
0.5 nm ve sméru [010], aby bylo dosazeno podobné disloka¢ni hustoty jako
u experimentdlné studovaného vzorku. Pocatecni hustota dislokaci byla 7.2 -
10 m~2, hustota po deformaci tlakem byla 6.3 - 10'® m~2, experimentalné
zjisténé hustoty byly 1.3 - 10'3 m~2 pied deformaci a 6.6 - 10'* m~2 po defor-
maci. Na obrazku 4.9 a) je zachycen ¢asovy vyvoj dislokaéni struktury béhem
namahani tlakem. Detaily z vysledné konfigurace jsou zobrazeny na 4.9 b)-d).
Dislokace vznikaly a §itily se od povrchu do objemu krystalu, ptimo v jeho ob-
jemu se také tvorily dislokace, predevsim dislokacni smycky. Tvorily se velké
dislokace a disloka¢ni ¢ary mély zvlnény charakter, viz e), byly pozorovany i
dislokaé¢ni uzly na d), e) a malo dislokacnich smy¢ek. V konecné konfiguraci
nebyla zaznamenana zadna uplnéa dislokace, drtivou vétsinu tvorily Shoc-
kleyovy parcialni dislokace a byly pfitomny i ukotvené parcidlni dislokace
(Frankova, koutova a Hirthova), které tvorily vicendsobné dislokacni uzly,
jak je znazornéno na obr. 4.10. Dalsi interakce dislokaci a vznik Frankovy
ukotvené dislokace zobrazuje obr. 4.11.

Na obr. 4.12 a) je zachycena dislokaéni struktura v mensi simulaéni bunce
(30 x 34 x 30 elementarnich bunék) po nanoindentaci do hloubky 1.5 nm, na
b) je stav po 10% deformaci tlakem. V Cantoroveé slitiné se v celém objemu si-
mulaéni bunky jiz béhem nanoindentace vytvorilo mnoho velkych vrstevnych
chyb, z nichz nékteré jsou dokonce vétsi nez simulaéni buinka. Shockleyovy
vedouci a koncové dislokace maji mezi sebou ze vSech ti{ modelu nejvétsi
vzdalenosti. Skluz dislokaci probihal ve vsech ¢tytech skluzovych rovinéch.

Na obrazku 4.13 je srovnani disloka¢ni struktury hliniku, Fe-C a Canto-
rovy slitiny po nanoindentaci, kde je zfejmé, Ze nejuzsi vrstevné chyby se

vvvvv
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Obrazek 4.9: HEA; a) ¢asovy vyvoj dislokaéni struktury pii namahéni tlakem,
b) velkd dislokace ve skluzové roviné (111), ¢) t¥i dislokace lezici v rovindch
(111), (111) a (111) d), e) dlouhé zvinéné dislokacéni ¢ary a dislokacni uzly,
f) dislokace z ruznych skluzovych systéma.
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4

Obréazek 4.10: HEA; a) rozvoj Shockleyovych dislokaci — ¢asovy vyvoj pii
deformaci tlakem, b) odpovidajici dislokacni ¢dry — dole (zakrouzkovéno)
zachycen vznik ukotvené Frankovy dislokace typu 3 (111) (tyrkysovd).
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Obrazek 4.11: HEA; a) interakce parcidlnich dislokaci — casovy vyvoj pii
deformaci tlakem, b) odpovidajici disloka¢ni ¢ary — vznik vicendsobnych dis-
lokacnich uzla ze Shockleyovych (zelend), koutovych (fialovd) a Hirthovy
(zlutd) dislokace.
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Obrazek 4.12: HEA — mens{ simulacéni burika; a) po nanoindentaci do hloubky
1.5 nm, b) po nésledné 10% deformaci tlakem.

Obrazek 4.13: Srovnani disloka¢ni struktury po nanoindentaci; a) hlinik, b)
Fe-C, c) HEA.
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4.5 Pozorovani dislokac¢ni struktury TEM

Ze vzorku dodanych slitin ve tvaru vélecku (oceli P900 a Cantorovy sli-
tiny) byly priénymi fezy odf{znuty na specidln{ pile platky o tloustce kolem
1 mm, které byly nasledné ztencovany pomoci brusnych papirt s SiC a s dia-
mantovymi zrny na pristroji HandyLap od firmy Jeol. Po dosazeni tloustky
platku 0.1 mm u oceli P900 a 0.15 mm u HEA nasledovalo vyrazeni kruhovych
ter¢iku o pruméru 3 mm a jejich elektrolytické lesténi v piistroji Tenupol-3
od vyrobce Struers. Jako elektrolyt byl pouzit 6% roztok 60% kyseliny chlo-
risté v metanolu chlazeny smési lihu se suchym ledem. Vhodné napéti bylo
u kazdé ze slitin zjisténo na zdkladé zmétené voltampérové charakteristiky.
Tryskovou metodou byly ve stiedech terc¢iku prolestény otvory, jejichz okraje
byly transparentni v TEM.

Snimky byly pofizeny ve vyzkumném centru NTC ZCU v Plzni transmis-
nim elektronovym mikroskopem JEOL JEM 2200-FS pti urychlovacim napéti
200 kV, vétsinou za pouziti difrakéniho kontrastu. Difrakéni obrazce byly in-
dexovany za pomoci programu DigitalMicrograph od firmy Gatan, ve kterém
lze v reciprokém (tedy i pfimém) prostoru urcit vzajemné vzdalenosti krys-
talovych rovin a thly, které mezi sebou sviraji. Podle tabulkovych hodnot
vzdalenosti rovin a diagramu schematicky znazornujicich ruzné orientované
difraktogramy FCC krystalu [14] pak byly nalezeny Millerovy indexy reflek-
tujicich rovin a osa zdny.

Difrakéni kontrast byl zkombinovan s metodou EFTEM (electron-filtered
transmission electron microscopy), tedy s vyuzitim energetického filtru: Pfi
pruchodu elektronu vzorkem dochazi k jejich nepruznému rozptylu, coz méa
za nasledek snizeni jejich kinetické energie. Neelasticky rozptylené elektrony
pak tvori diftzni pozadi obrazu, ¢imz dochéazi ke zhorSeni kontrastu. Tento
jev je vyznamny piedeviim pro oblasti vzorku s vétsi tloustkou, ve kterych
je pravdépodobnost neelastického rozptylu elektronu vyssi. Nastavitelny slit
(Stérbina) v obrazové roviné omega filtru, ktery je soucdsti tubusu mikro-
skopu, propusti jen elektrony s kinetickou energii v ur¢itém rozsahu, a tim se
zlepsi kontrast. Vétsina snimku v této praci je porizena se $itkami slitu 20—
30 eV, k obrazu tedy prispivaji elektrony s nejvyse touto energetickou ztratou.
To ve spektru odpovida nejvyssimu peaku intenzity v zavislosti na energii
elektront (bez ztraty energie a s nepatrnou ztratou cca 2 eV zptisobenou vy-
buzenim a rozptylem fononu [64]), piipadné i elektronum, které ztratily vic
energie pii vybuzeni plasmonu (kolektivnich excitaci elektronového plynu).

Hustota dislokaci p byla urcena podle vzorce Keha—Weissmanna

(4.1)
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kdy pocitame pocty pruseciku N; dislokacnich car se dvéma navzajem kol-
mymi systémy testovacich ¢ar o celkovych délkach L;. Tloustka vzorku

t=n-§&

je soucinem poctu tmavych prouzku v zobrazeni plosné poruchy a extinkéni
délky a p je faktor zapocitavajici neviditelné dislokace [55]. Extinkéni délku
spocitame jako
Vv
fg = 5
AFhki

kde V' je objem elementarni bunky a Fjy strukturni faktor, ktery je pro
FCC miizku roven bud nule nebo ¢tyindsobku atomového rozptylového fak-
toru f(6). Atomové rozptylové faktory, urcené na zakladé vypoctu selfkonzis-
tentniho pole, jsou tabelované pro ruzné prvky a hodnoty ﬁ = 2dpi [65].
Vysledky byly ziskdny vazenym prumeérem atomovych rozptylovych faktoru
jednotlivych prvku ve slitindch a jejich linedrni interpolaci.

V TEM byla pozorovana HEA — Cantorova slitina pred deformaci a po
deformaci tlakem na celkovou deformaci 5 %, pricemz k vyrobé folii byly
vybrany oblasti, které zhruba odpovidaji 5% ekvivalentni deformaci [9]. Ve
slitiné bez deformace byly pozorovany segmenty dislokaci v tenké vrstvé od-
povidajici lokdlni tloustce félie ndhodné rozmisténé i uspofddané ve sklu-
zovych pasech nebo v disloka¢nich sténach tvoiicich hranice subzrn.

Dislokaci lze charakterizovat pomoci jejtho Burgersova vektoru b, ktery je
konstantni po celé délce disloka¢ni ¢ary u a spolecné s difrakénim vektorem g
zasadné ovliviiuji intenzitu a tim i kontrast zobrazenych dislokaci. Burgersuv
vektor muzeme uré¢it jednim z vypoctu v podkapitole 3.4, ale smér Burger-
sova vektoru nemusi byt dan jednoznac¢né. Skalarni soucin g - b ur¢uje miru
symetrie zobrazeni, jejiz osou je disloka¢ni ¢éra, a smiSeny soucin g - (b x u)
miru symetrie podle stfedu dislokacni ¢ary, urcuje téz oscilace intenzity podél
disloka¢ni ¢ary, a to u vsech typu dislokaci. Je-li smiSeny soucin nulovy, dis-
loka¢ni cara se jevi jako klikatd (cikcak kontrast, napt. obr. 4.21 c¢)) nebo
s periodicky oscilujicim kontrastem symetrickym podle stiedu c¢ary. Jsou-li
oba souc¢iny nenulové, zobrazeni ztraci symetrii [66].

Na snimcich HEA bez deformace na obr. 4.14 je skluzovy péas zobrazeny
ve svétlém poli v orientaci zrna blizko pélu [110]. Sipkami jsou oznaceny
prusecnice skluzového pasu s volnym povrchem félie. Vzorek byl naklapén
tak, abychom ziskali aproximativné dvousvazkové nastaveni, a to s ruznymi
reflexemi g. Ze snimku je patrné, ze zatimco pro nékteré reflexe jsou dis-
lokace dobie viditelné, pro reflexi g = 111 na d) je kontrast na dislokacich
velmi slaby. Z podminky neviditelnosti pro Sroubovou dislokaci g - b = 0
a z mnoziny moznych Burgersovych vektoru tuplnych dislokaci prichazeji

(4.2)
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v tvahu dva (v opatnych smérech), a to b = $[110] a b = £[110], z nichz
zvolime prvni smér. Kontrast na a) v reflexi g = 311, kde se dislokac¢ni ¢éra
jevi svétla a jeji okoli tmavé (W kontrast), je typicky pro podminku |g-b| = 2,
viz téZ detail dislokaci na obr. 4.21 d). Pfedpokladejme, Ze smiSeny soucin
pro g = 200 (4.14 c)) je roven nule — kontrast na dislokacich vykazuje ty-
pické oscilace a je soumérny podle stiedu dislokacni c¢ary. Pak lze dopocitat
smisené souciny pro dalsi reflexe s realnym parametrem c ruznym od nuly.

Na obrazku 4.15 jsou snimky Cantorovy slitiny po deformaci, které zob-
razuji dislokace ve skluzovych pasech i ndhodné orientované. Predevsim na
4.15 a), b), kde se vyskytuji dlouhé useky disloka¢nich car, je patrny je-
jich zvlnény tvar. Dislokace spolu hojné interagovaly; napt. na 4.15 b) je
cervenymi Sipkami oznacena dvojice disloka¢nich uzlu, mezi nimiz se nachazi
dislokace s nulovym kontrastem. Tyto uzly vznikly pravdépodobné interakci
koplanarnich dislokaci ze dvou skluzovych systému v jedné skluzové roviné
podobné jako dalsi disloka¢ni uzel oznaceny krouzkem. Smeéry skluzu jsou
oznaceny bilymi Sipkami.

Na 4.15 ¢) je zachycena vrstevnd chyba typu extrinsic — prebytkové. Ana-
lyzou kontrastu na vrstevné chybé ve svétlém a tmavém poli pii dvousvaz-
kovém nastaveni byl uréen horni a dolni okraj félie a znaménko skalarniho
soucinu g - R — je-li v tmavém poli prouzek odpovidajici hornimu povrchu
svétly, je tento soucin kladny a lze urcit znaménko posunuti R, a tim i typ
vrstevné chyby.

Na 4.15 d) je vidét skluzovy pas s prohnutymi dislokacemi. Prohnuti mu-
selo byt zpusobeno néjakou pirekazkou a vzhledem k tomu, ze zde nebyly
pozorovany zadné precipitaty ani interakce s jinymi dislokacemi, muze se
jednat o interakci s napétovym polem vytvoifenym nehomogenitou v prosto-
rovém rozlozeni atomu [58].

Snimky na obr. 4.16 ukazuji slitinu pred deformaci (a), b)) a po deformaci
(c), d)). Je zde vidét, ze se jiz v nedeformovaném vzorku vytvarely hranice
subzrn (4.16 a)). Na b) je zachycena sit dislokacnich uzliu. Nékteré uzly jsou
oznaceny Sipkami. Mezi Sipkami se nachazeji dislokace z jiného skluzového
systému se zbytkovym kontrastem.

Na obr. 4.16 d) je hranice subzrna v deformovaném vzorku, kterou protina
skluzovy pés (smér skluzu je naznacen bilou Sipkou) a predstavuje prekonatel-
nou prekazku pro skluz dislokaci: Dislokace se na ni hromadi (zprava) a
nekteré dislokace jsou pozorovatelné i za ni (vlevo).

Na 4.17 ¢), d) je vidét hranice subzrn. Nizkoihlovd hranice zrna sestava
z usporadanych nepohyblivych dislokaci (disloka¢ni stény). S rustem poctu
dislokaci v hranici se zvysuje disorientace sousednich subzrn a je-li disorien-
tace vétsi nez 2°, mohou byt na rozhrani subzrn pozorovany prouzky typické
pro vysokouhlovou hranici. Snimky byly porizeny v nastaveni do (témér)
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Obréazek 4.14: HEA bez deformace — urcovani Burgersova vektoru — b =
3[110]; skluzovy pds zobrazeny v orientaci zrna blizko pdlu [110] pfi dvou-
svazkovém nastaveni s reflexi a) g = 311, b) g = 111, ¢) g = 200 a d)
g = 111.
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Obrazek 4.15: HEA pii 5% deformaci v tlaku; a) zvinéné disloka¢ni ¢ary, b)
sipkami oznacena dvojice disloka¢nich uzlu, ¢) vrstevnd chyba typu extrinsic
(zakrouzkovéna), v rohu zobrazeni vrstevné chyby v tmavém poli, d) skluzovy
pas s prekazkou, smér skluzu naznacen Sipkou, zobrazeni v dominantni reflexi
g =200 v ose zony z = [011].
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presné osy zény, tj. se symetrickymi intenzitami Braggovych reflexi.

V TEM byly pozorovany vzorky oceli P900 pied i po deformaci ta-
hem. Uz ve vychozim vzorku bylo pozorovano velké mnozstvi nerovnomérné
rozlozenych dislokaci, jejichz hustota byla uréena jako 5.2 - 10*® m~2, a vrs-
tevnych chyb. Na snimcich na obr. 4.18; které pochazeji z nedeformované
oceli P900, je kromé neusporddanych dislokaci zachycena i vrstevna chyba
v ose zény z = [112] pii ndklopu vzorku do rtuznych Braggovych reflexi.
Je na ni patrny prouzkovy kontrast s prouzky rovnobéznymi s okraji fdlie,
na b) jsou oznaceny tmavé prouzky piibyvajici se zvétsujici se tloustkou
félie. Na d) je vrstevnd chyba se zbytkovym kontrastem v dominantni reflexi
g = 131. Na obr. 4.19 je vidét vrstevna chyba blizko stejné osy zény v reflexi
g = 111. Analyzou kontrastu na vrstevné chybé ve svétlém a tmavém poli
bylo zjisténo, ze se jedné o prebytkovou (extrinsic) vrstevnou chybu s vekto-
rem posunuti R = 3(111).

Na obréazku 4.20 a), ktery byl potizen bez difrakéniho kontrastu, je z duvo-
du zvétsujici se tloustky félie smérem nahoru patrnd snizujici se intenzita
v disledku hmotového-tloustkového kontrastu a tedy i vétsim mnozstvim
nepruzné rozptylenych elektronu, které byly zachyceny slitem. Pokud neni
difrakce piilis slabd, je hmotovy-tloustkovy kontrast obecné slabsi nez difrak-
¢ni [64], a proto na ostatnich snimcich pofizenych s difrakénim kontrastem
nejsou tyto zmeény intenzity pozorovatelné. Zato jsou zde patrné efekty am-
plitudového kontrastu, predevsim tloustkové kontury ve spodnich ¢dstech
snimkt. Na snimku b) je zobrazeni ve svétlém poli, ¢) a d) jsou v tmavém
poli. Je zde vidét nékolik rovnobéznych skluzovych pésu i nékolik dislokaci
z dalsich dvou skluzovych systému. Interakci koplanarnich dislokaci vznikly
dislokaéni uzly: Na snimku d) jsou zakrouzkovany bodové disloka¢ni uzly.

V deformované oceli se ¢asto vyskytovaly rovnobézné skluzové pasy husté
obsazené dislokacemi, byly pozorovany skluzové péasy ze tii ruznych sklu-
zovych systému, jak je vidét na obr. 4.21 b), kde je orientace skluzovych
péasu naznacena carami. Skluzové pasy casto obsahovaly i vrstevné chyby,
viz zminény snimek vlevo dole. Mnoho rovnobéznych vrstevnych chyb je za-
chyceno na obr. 4.22; kde jsou kromé zobrazeni ve svétlém poli zobrazeny
vrstevné chyby i v tmavém poli, a to ze dvou difrakénich stop. Je zde pa-
trny odlisny kontrast na vrstevnych chybéach ve svétlém a tmavém poli, jak
bylo popséno v podkapitole 3.4, a dole na snimcich 4.22 b), ¢) lze pozorovat
prekryvajici se vrstevné chyby se zietelnymi Shockleyovymi dislokacemi na
jejich koncich. V dusledku velkého poctu dislokaci prochazejicich vyznacenym
skluzovym pasem doslo k mirnému pootoceni mrizky v oblasti B vuci oblasti
A, coz se projevilo zdvojenim difrakénich stop oznac¢enych TP1 a TP3 na
obr. 4.22 a).

Podobné snimky se nachazeji na obr. 4.23. Dislokace a vrstevné chyby
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hranice subzrna

o !

n

200 nim

Obrazek 4.16: HEA bez deformace — hranice subzrn; a) interakce dislokaci
s nizkouhlovou hranici, b) sit disloka¢nich uzla, uzly oznaceny Sipkami. HEA
pii 5% deformaci tlakem; c) piislusny difraktogram, d) hromadéni dislokaci
na nizkotuhlové hranici oznacené cervenou Sipkou; bilou Sipkou naznacen smér
skluzu, zobrazeni v dominantni reflexi g = 200 v ose zény z = [011].
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Obrazek 4.17: HEA bez deformace — hranice subzrna; a) difraktogram, b)
hranice subzrna ve svétlém poli v ose zény z = [011], ¢) hranice subzrn ve
svétlém poli a d) v tmavém poli.
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Obrazek 4.18: P900 bez deformace — kontrast na vrstevné chybé (za-
krouzkovéna), osa zény z = [112]; aktivn{ reflexe a) g = 111, d) g = 131. Na
b) sipkami vyznaceny ptibyvajici tloustkové kontury.
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1004 nm.,

Obrazek 4.19: P900 bez deformace — kontrast na prebytkové (extrinsic) vrs-
tevné chybé (zakrouzkovéana), osa zény z = [112]; a) difraktogram, reflexe
7 jediné osnovy rovin, dominantni reflexe g = 111, b) detail vrstevné chyby
ve SP, ¢) zobrazeni ve SP, d) zobrazeni v TP.
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Obrazek 4.20: P900 pii 5% deformaci tahem — skluzové pésy; a) EFTEM,;
dislokace z ruzné orientovanych skluzovych systému (oznaceny Sipkami), b)
svétlé pole s tloustkovymi konturami v dominantni reflexi g = 220 blizko pélu
z = [114] , ¢) tmavé pole, d) tmavé pole; dislokacni uzly (zakrouzkovény).
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Obrazek 4.21: P900 pii 5% deformaci tahem; b) skluzové pésy ve
tfech ruznych skluzovych systémech (naznaceny bilymi carami), zobrazeni
v blizkosti pélu z = [111] a a) piislusny difraktogram, vyznacena dvojice Ki-
kuchiho linif (440), c) detail dislokaci s cikcak efektem a d) s W kontrastem.
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Obrézek 4.22: P900 pii 5% deformaci tahem — skluzové pésy s vrstevny-
mi chybami; a) difraktogram s vyznacenymi stopami, b) vrstevné chyby
oznaceny cCervenymi Sipkami a skluzovy pas bilymi Sipkami, zobrazeni ve
svétlém poli v dominantn{ reflexi g = 200 s osou zény z = [011] , ¢) v tmavém
poli z dominantni stopy (TP1), d) v tmavém poli (TP3).
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Obrazek 4.23: P900 pii 5% deformaci tahem — rovnobézné skluzové pésy; a)
difraktogram, b) vrstevné chyby a skluzovy pés oznaceny sipkami, zobrazeni
ve svétlém poli v Braggové poloze, v ose zény z = [011], stejné tak i na
snimcich ¢), d).
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v rovnobéznych skluzovych pasech jsou zobrazeny v témér presné Braggoveé
poloze, kterou lze nastavit pomoci Kikuchiho linii. Kikuchiho linie muzeme
pozorovat v difrakénim obrazci v téch oblastech vzorku, které maji tloustku
vétsi, nez je polovina prosvétlitelnosti. V téchto oblastech se generuje velké
mnozstvi nekoherentné rozptylenych elektront, z nichz jsou nékteré nasledné
znovu rozptyleny, tentokrat ale difraktuji na nékteré roviné (hkl). Plasmo-
nové excitace patii mezi nejcastéjsi neelastické jevy prispivajici k tzv. difiz-
nimu pozadi difraktogramu, ale nejvic k nému ptispivaji elektrony rozptylené
koherentné na atomech vzorku, které poté jako sekundarni viny ztrati svoji
koherenci v dusledku tepelnych kmiti atomu.

Intenzita nekoherentniho elastického i neelastického rozptylu je nejvyssi
ve sméru primarniho svazku v dusledku thlové zavislosti atomového roz-
ptylového faktoru (3.1) a v dusledku toho dochazi ke snizeni a zvyseni in-
tenzity pozadi, a to ve vSech smérech svirajicich s danymi rovinami (hkl)
Bragguv 1hel 6. V obrazu pak pozorujeme pary svétlych a tmavych témér
rovnobéznych Kikuchiho linii, coz jsou pruseciky tzv. Kosselovych kuzelovych
ploch, tvofenych vSemi témito svazky, se stinitkem. Svétlou linii znacime
(hkl) a tmavou (hkl). Rozptyleny svazek, ktery byl ptivodné bliz optické ose
a tedy intenzivnéjsi, se po difrakci od optické osy vic odchyli a vznikne svétla
linie, zatimco linie bliz sméru primarniho svazku bude tmavé. Seishi Kikuchi
popsal tyto linie v roce 1928, jesté pred sestrojenim prvniho TEM. Muzeme
je vyuzit k nastaveni specifickych difrakénich podminek [48, 14, 54].

Pokud je krystal v presné Braggové poloze, Kikuchiho linie prochazeji
stfedem reflexi od primého a difraktovaného svazku gpi;, jak je vidét na
obr. 4.23. Prochazi-li jedna linie primérni reflexi, druha prochéazi difrakéni
stopou se shodnymi Millerovymi indexy hkl. Pii tomto nastaveni je intenzita
obrazu témér stejnd ve svétlém i tmavém poli. Je proto vyhodnéjsi snimky ve
svétlém poli potizovat v poloze mirné odchylené od presné Braggovy polohy,
tedy s urcitou excitacni chybou s4, kdy je obraz svétlejsi a miizové poruchy
jsou lépe zretelné.

Excita¢ni chybu oznac¢ime jako kladnou, lezi-li odpovidajici uzel reciproké
miize g uvnitt Ewaldovy koule a naopak. Znaménko excitaéni chyby lze urcit
podle polohy svétlé linie Akl vuci difrakéni stopé: Je-li za difrakéni stopou,
chyba je kladna, je-li pfed ni, je chyba zaporna. Velikost excita¢ni chyby lze
spocitat ze vztahu ,

r g
K 9207“  kr’
kde g = |g|, = je vzdélenost mezi difrakéni stopou gur a odpovidajici linif
hkl, r je vzdalenost mezi liniemi a k = |k|. Pomoci Kikuchiho lini{ muzeme
téz nastavit krystal do takové polohy, ze piimy svazek je pfesné rovnobézny
s osnovou rovin hkl — v tom pripadé lezi primarni stopa presné uprostied
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Obrazek 4.24: P900 pii 5% deformaci tahem — zakotvend koutové dislokace
ve svétlém poli a odpovidajici difraktogram s osou zény z = [111].

prislusného paru linii a lze urc¢it naklon krystalu vaci primarnimu svazku
[14]. Takto napf. muzeme uréit, ze excitacni chyba pro orientaci krystalu na
obr. 4.21 a), b) je pro dvojici Kikuchiho linif (440), které jsou v difraktogramu
vyznaceny bilymi liniemi, s, = 0.027 nm™".

Byla pozorovéna koutové dislokace (na obrézku 4.24) typického klinovi-
tého tvaru, jsou zde vidét i vrstevné chyby lezici ve dvou rovinach typu {111},
jejichz interakci tato dislokace vznikla.

Na obrazku 4.25 je zachycen set tenkych dvojcat. Na snimku a) je difrak-
togram z pozorované oblasti, jsou zde patrné extra difrakéni stopy se stre-
aksy ve sméru kolmém na deformacni dvojcata, ktera byvaji v dané oceli
pozorovana pii vyssich stupnich deformace [9]. V tomto piipadé vznikla
pravdépodobné pti zohybéani félie béhem jeji piipravy. Je to zfejmé i na
difraktogramu a snimcich ve svétlém i tmavém poli — je zde ptitomno mnoho
ohybovych kontur.
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Obrazek 4.25: P900 pii 5% deformaci tahem — deformaéni dvojcata; a) difrak-
togram, b) set tenkych rovnobéznych dvojcat ve svétlém poli v ose zony
z = [001], ¢) zobrazeni v tmavém poli (TP1), d) zobrazeni v tmavém poli
(TP2), e) zobrazeni v tmavém poli (TP3), ) zobrazeni v tmavém poli (TP4).



Kapitola 5

Diskuze

Byly vytvoreny pocitacové modely ¢asového vyvoje dislokacni struktury u
hliniku, austenitické uhlikové oceli a Cantorovy slitiny béhem deformace a
soucasné byly dvé realné slitiny, ocel P900 a Cantorova slitina, pozorovany
v TEM. Model austenitické oceli je zjednodusenim realné vysokolegované
oceli P900, avsak podil intersticidlnich atomu je u obou stejny.

Vyhodou simulaci je tfidimenzionalni zobrazeni atomu a krystalovych
defektu v atomérnim rozliSeni s moznosti sledovani jejich pohybu na ¢asové
skale v tadu pikosekund ¢i femtosekund, zatimco vystupem z TEM je prumét
sledované ¢asti krystalu do roviny a difrakéni obrazec. Na druhou stranu
v TEM byla sledovand oblast vétsi, zorné pole bylo az 1 um?, tloustka vzorku
az 300 nm, zatimco velikost simulované oblasti byla pfiblizné 36 nm® u oceli
a HEA a 40 nm? u hliniku.

Redlna dislokacni hustota byla ur¢ena experimentalné ze snimku TEM
vypoctem podle rovnice (4.1) i z vysledka numerickych simulaci. Bylo sna-
hou namodelovat hustotu dislokaci v krystalu pred deformaci tak, aby co
nejvice odpovidala zmétené hustote dislokaci na snimcich TEM. Ziskané hod-
noty jsou v tabulce 5.1. Experimentédlni hustota je prumérnou hodnotou,
zatimco u modelu se jedna o hustotu dislokaci v jediné simula¢ni burice.
Vzhledem k omezenému poctu modelovanych atomu je dosazeni stejnych
hodnot hustoty dislokaci pomoci simulaci v programu LAMMPS nerealné,
navic algoritmem DXA mohou byt jako dislokace chybné vyhodnoceny i
chyby v uspotadani atomu po odfiznuti simulacni bunky. Proto byly pro
porovnani a ovéreni ziskanych vysledku vytvoreny i modely ¢asového vyvoje
disloka¢nich struktur pii vyssim stupni deformace.

Vychozi hustoty a hustoty po deformaci u modelu se oproti redlnym lisily
— zatimco realné prumeérné hodnoty po deformaci byly trikrat az pétkrat
vyssi, v simulacich se hodnoty po deformaci lisily o dva fady. Vzhledem
k tomu, ze je porovnavan realny material se zjednodusenym modelem, byly
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urcité odchylky predvidatelné. Rozdily v hustoté dislokaci jsou dany i tim, ze
modelovand oblast je monokrystal bez hranic zrn a subzrn, které v realném
polykrystalu predstavuji prekazku pro dislokace a brzdi jejich pohyb. V HEA
byly pfi pouziti TEM pozorovany hranice subzrn a jejich interakce s dislo-
kacemi ve skluzovém pasu, a to ve stavu pred deformaci i po deformaci, viz
obr. 4.16 a) a d). Pocet aktivovanych skluzovych systému a tim i hustota dis-
lokaci zavisi na orientaci krystalu vuci pusobici sile. Simulace deformace pti
ruznych orientacich krystalu a jejich srovnani s experimentalnimi vysledky
by tak mohlo byt predmétem dalsiho studia.

| Tabulka 5.1: Hustoty dislokaci [m™2] |

L vychozi vychozi po deformaci | po deformaci
Slitina — exper. — model — exper. — model
P900 5.2-1013 2.3-10" 1.6 - 10" 2.3.10
HEA 1.3-10% 7.2-10" 6.6 - 1013 6.3-10'

Z pozorovani TEM i z vystupu pocitacovych simulaci je ziejmé, ze de-
formace oceli P900 i HEA probihala pti deformaci do 5 % pouze skluzem
dislokaci. U oceli P900 byla pozorovana i deforma¢ni dvojcata, ktera vsak
pravdépodobné vznikla pti pripraveé félie. Deformace dvojcaténim se u ma-
teridli s FCC strukturou projevuje az pii vyssich stupnich deformace nebo
pii zatézovani razem a je dominantnim zpusobem deformace pii nizkych
teplotach. V numerickych modelech byl pozorovan skluz dislokaci ve ¢tytech
skluzovych rovinach, tedy minimalné ve ¢tytech skluzovych systémech, viz
napf. obr. 4.9, v oceli P900 byly zaznamenany skluzové pasy ve trech ruznych
skluzovych systémech, viz obr. 4.21 b).

V pocitacovych modelech i v TEM byly shodné nalezeny urcité typy dis-
lokaci; v modelech vsech ti{ materidlu prevazovaly parcidlni Shockleyovy dis-
lokace typu %(112> po okrajich vrstevnych chyb (obr. 4.9, 4.3 nebo 4.6). Vrs-
tevné chyby véetné Shockleyovych dislokaci byly pozorovany v HEA (obr.
4.15 ¢)) a predevsim v oceli P900, viz obrazky 4.22 a 4.23, kde se nachazely i
prekryvajici se vrstevné chyby s velkym mnozstvim viditelnych Shockleyovych
dislokaci. Byly pozorovany i iplné dislokace ve skluzovych pasech a u nékte-
rych byl urcen jejich Burgersuv vektor (obr. 4.14), uplné dislokace byly nale-
zeny i u modelu hliniku a oceli. V oceli P900 byly experimentéalné i v modelech
nalezeny dalsi typy ukotvenych parcialnich dislokaci jako je koutova dislokace
typu £(110), viz obrézky 4.7 a 4.24, vznikajic{ interakef dvou Shockleyovych
dislokaci ohrani¢ujicich vrstevné chyby ze dvou skluzovych rovin. V mode-
lech byly nalezeny i Frankova 3(111) a Hirthova $(100) parcidlni dislokace,
a to u vSech typu materialu.
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V' pocitacovych modelech byly pozorovany rozdily v Sifce vrstevnych
chyb: V hlinfku, ktery m4 nejvétsi energii vrstevné chyby v ~ 166 mJ/m?,
se vyskytovaly tizké vrstevné chyby. Sirdf vrstevné chyby byly piftomny v mo-
delu austenitické oceli, u kterého neni hodnota energie vrstevné chyby znama,
v Cantorové slitiné s energif vrstevné chyby 75 ~ 30 mJ/m? byly piitomny
velmi §iroké vrstevné chyby. V modelu oceli mtize mit na vznik a vyvoj
vrstevnych chyb i na pohyb dislokaci vliv pfitomnost intersticialnich atomu
uhliku, v realném materialu i dusiku a substitu¢nich prvku. Austenitické oceli
mohou mit energii vrstevné chyby az 90 mJ/m? [68] v zavislosti na typu
piimésovych prvki a jejich koncentracich, nebot mohou na vrstevné chybé
segregovat, a tim jeji energii snizovat. U Cr-Mn-Ni oceli bylo prokazano, ze
atomy manganu se usazuji v blizkosti vrstevné chyby a pritom zesiluji se-
gregacni schopnost atomu chromu a soucasné ji snizuji u atomu niklu. Tedy
chrom a mangan snizuji energii vrstevné chyby a nikl ji zvysuje. U aus-
tenitickych oceli legovanych dusikem se energie vrstevné chyby nemeéni do
0.3 hm.% dusiku a pak s rustem koncentrace dusiku klesa [69].

V modelech i v TEM byly pozorovatelné ¢etné interakce mezi dislokacemi.
V pocitacovém modelu oceli bylo zjisténo mnoho multidislokacnich uzli a
smycek z kratsich useku disloka¢nich car, viz obr. 4.6, dislokacni uzly byly
pozorovany i TEM v oceli P900, viz obr. 4.20. V Cantorové slitiné byly
experimentalné pozorované ¢etné sité dislokacnich uzlua, napt. na obr. 4.16.

V TEM i v simulacich byly shodné pozorovany rozdily ve tvaru dis-
lokacnich car, kdy u oceli se vyskytovaly prevazné kratsi, ¢asto interagujici
dislokace a v Cantoroveé slitiné dlouhé, ¢asto zvlnéné dislokacni ¢ary ohranicu-
jici velké vrstevné chyby zasahujici hloubéji do objemu krystalu, coz byva
zminovéano i v literatufe. Napiiklad podle Ma a Wu [67] si dlouhd dislo-
kace zkroucenim snizuje svoji potencialni energii — nékteré jeji segmenty se
premistuji do oblasti s energeticky vyhodnéjsimi fluktuacemi sloZeni. Na typ
skluzu dislokaci ma vliv i energie vrstevné chyby; vrstevna chyba usnadnuje
pricny skluz a dislokacni cara se pak jevi jako zvinéna. Nékteré studie po-
tvrdily pricny skluz dislokaci v Cantorové slitiné pfi in situ experimentech
v TEM. Z vystupu simulaci disloka¢ni struktury hliniku, ktery ma vysokou
energii vrstevné chyby 75 ~ 166 mJ/m? je vidét, ze tvary disloka¢nich car
v Cantorové slitiné a v hliniku jsou odlisné — v Cantorové slitiné jsou vice
zvlnéné, viz obrazky 4.9 a 4.3, nicméné TEM by pfi danych zvétsenich tyto
rozdily nemohly byt pozorovatelné. Z nékterych snimku TEM (4.15 d)) vsak
lze usuzovat na interakci dislokaci s napétovym polem, které muze byt vy-
tvoreno shluky atomu urcitych prvka v matrici.



Zaver

Diplomova prace byla zamérena na studium disloka¢ni struktury a pocitacové
simulace deformace krystalického materialu se strukturou FCC. K tomuto
ucelu byly vyuzity dva typy jednofazového polykrystalu, a to chrommangano-
va ocel P900 a vysokoentropicka Cantorova slitina, které se lisi svou sub-
strukturou. Vzorky téchto slitin byly dodédny nedeformované a po celkové 5%
deformaci tlakem (HEA) nebo tahem (P900), byly z nich vyhotoveny tenké
folie pro pozorovani v transmisnim elektronovém mikroskopu a byly z nich
porizeny snimky dislokacni substruktury, které byly nasledné analyzovany
pomoci elektronovych difraktogramu a teorie kontrastu, z experimentalnich
dat byla vypoctena disloka¢ni hustota v krystalu pted i po deformaci.

Déle byly provedeny pocitacové simulace deformace FCC krystalu tahem
nebo tlakem metodou molekuldrni dynamiky v programu LAMMPS. Jako
modely byly pro porovnani s experimentalnimi vysledky uvazovany hlinik
jakozto jednoduchy krystal s jednim typem atomu, Cantorova slitina a nele-
govana ocel s obsahem uhliku stejnym jako obsah dusiku a uhliku dohromady
v oceli P900. Pred deformaci byly do simulovanych krystali vneseny dislo-
kace pomoci nanoindentace tak, aby hustota dislokaci zhruba odpovidala té
experimentalné zjisténé. Vystupy z programu LAMMPS byly vizualizovany
a analyzovany softwarem OVITO.

Byly porovnany a diskutovany experimentalni vysledky a vysledky ze si-
mulaci. V obou ptipadech bylo zjisténo, ze pti uvedeném stupni deformace
probihal pouze skluz dislokaci, byly pozorovany a popsany shodné typy dis-
lokaci, a to uplnd, Shockleyova a koutova. Byly uvedeny rozdily ve velikosti
vrstevnych chyb a v disloka¢ni struktufe oceli P900 a HEA tykajici se tvaru a
délky dislokacnich car a typu interakci dislokaci. Experimentalné i z modelu
byly uréeny a porovnény disloka¢ni hustoty pred deformaci a po deformaci.
Byly tedy splnény cile diplomové prace.

4



Literatura

[10]

[11]

Unit Cells — Chemistry for Non-Majors, Lumen Learning — Simple Book Production
[online], [cit. 16.8.2020]. Dostupné z: https://courses.lumenlearning.com/cheminter/
chapter/unit-cells/

Lectures 7 and 8 Dislocations: Foundations of Plastic Deformation
ME 330 Engineering Materials [online], [cit. 26.7.2020]. Dostupné z:
https://slideplayer.com/slide/9918913/

Kral, R.: Poruchy krystalové miize, prezentace, Matematicko-fyzikalni fakulta UK
[online], [cit. 27.11.2020]. Dostupné z: https://slideplayer.cz/slide/3254671/

Kratochvil, P.; Luka¢, P.; Sprusil, B.: Uvod do fyziky kovu I, SNTL/ALFA, Praha,
1984

Hirth, J.P.; Lothe, J.: Theory of Dislocations, 2nd edition, Krieger Publishing Com-
pany, Malabar, Florida, 1982

Roylance, D.. The Dislocation Basis of Yield and Creep, Depart-
ment of Materials Science and Engineering, Massachusetts Institute
of Technology, Cambridge, 2001 [online], [cit. 31.11.2020]. Dostupné z:
http://web.mit.edu/course/3/3.11 /www/modules/dn.pdf

Cai, W. et al.: Dislocation core effects on mobility, Dislocations in Solids, vol. 12,
Elsevier, Amsterdam, 2004. DOI: 10.1016/S1572-4859(05)80003-8

Veyssiere, P.: Dislocation core effects in plasticity, Revue de Physique Appliquee, vol.
23 (4), p. 431-443, 1988. DOI: 10.1051 /rphysap:01988002304043100

Jandové, D.: Studium struktury austenitické oceli 18Cr18Mn0.5N, dizerta¢ni prace,
FST ZCU, Plzen, 2001

Teoretické zéklady nauky o materidlu — vyukovy materidl, Ceské vysoké
uceni technické [online], [cit. 25.8.2020]. Dostupné z: http://umi.fs.cvut.cz/wp-
content/uploads/2014/08/2_teoreticke-zaklady-nauky-o-materialu.pdf

Blaschke, D.N.; Mottola, E.; Preston, D.L.: Dislocation drag from phonon wind in

an isotropic crystal at large velocities, Philosophical Magazine, vol. 100, No. 5, p.
571-600, 2020. DOI: 10.1080/14786435.2019.1696484

Blaschke, D.N.: Properties of Dislocation Drag from Phonon Wind at Ambient Con-
ditions, Materials, vol. 12, No. 6, 2019. DOI: 10.3390/mal12060948

1)



LITERATURA 76

[13]

[14]

[15]

[17]

18]

[19]

[25]

[26]

Kroupa, F.: Dislocation dipoles and dislocation loops, Journal de Physique Colloques,
vol. 27, No. C3, p. 154-167, 1966. DOI: 10.1051/jphyscol:1966320

Karlik, M.: Uvod do transmisni elektronové mikroskopie, Ceské vysoké ucen{ tech-
nické v Praze, 2011

What effects does stacking fault energy have on plasticity and creep of FCC me-
tals? ResearchGate — Find and share research [online], [cit. 5.8.2020]. Dostupné z:
https://www.researchgate.net/post/What _effects_does_stacking_fault_energy_have
_on_plasticity_and_creep_of_ FCC_metals

Branicio, P.S.; Zhang, J.Y.; Srolovitz, D.J.: Effect of strain on the stacking fault
energy of copper: A first-principles study, Physical Review B, vol. 88, 2013. DOI:
10.1103/PhysRevB.88.064104

Hammer, B. et al.: Stacking fault energies in aluminium, Journal of Physics: Con-
densed Matter, vol. 4, 1992. DOT: 10.1088/0953-8984/4/50/033 /meta

Stacking fault energy — Wikipedia [online], [cit. 10.8.2020]. Dostupné z:
https://en.wikipedia.org/wiki/Stacking-fault_energy

Ding, 7Z. et al.: Modeling of stacking fault energy in hexagonal-close-packed
metals, Advances in Materials Science and Engineering, vol. 2015, 2015. DOI:
10.1155/2015/639519

Humphreys, F.J.; Hatherly, M.: Recrystallization and Related Annealing Pheno-
mena, 2nd Edition, Elsevier, 2004

Read, W.T.; Shockley, W.: Dislocation models of crystal grain boundaries, Physical
Review, Vol. 78, No. 3, p. 275-289, 1950. DOI: 10.1103/PhysRev.78.275

Vyukovy materidl, Carnegie Mellon University [online], [cit. 4.9.2020]. Do-
stupné z: http://pajarito.materials.cmu.edu/rollett/27750/L18-GB _props-Energy-
05Aprl6.pdf

Grain boundary dislocations, vyukovy material, Christian Albrechts Uni-
versitat zu Kiel J[online], [cit. 4.9.2020]. Dostupné z: https://www.tf.uni-
kiel.de/matwis/amat/def_en/kap_7/backbone/r7-2_1.html

Lin, P.K.-Y.. Evolution of Grain Boundary Character Distributions in
FCC and BCC Materials, Department of Metallurgy and Materials
Science, University of Toronto, 1997 [online], [cit. 4.9.2020]. Dostupné z:
https://tspace.library.utoronto.ca/handle/1807/11014

Pan, Y.; Adams, B.L.: On the CSL grain boundary distributions in polycrys-
tals, Scripta Metallurgica et Materialia, Vol. 30, No. 8, 1994. DOI: 10.1016,/0956-
716X(94)90554-1

Niewczas, M.: Dislocations and Twinning in Face Centred Cubic Crystals, In book:
Dislocations in Solids, Elsevier, 2007. DOI: 10.1016,/S1572-4859(07)80007-6



LITERATURA 7

[27]

[28]

Cottrell, A.H.; Bilby, B.A.: A mechanism for the growth of deformation twins in
crystals, The London, Edinburgh, and Dublin Philosophical Magazine and Journal
of Science, Vol. 42, No. 329, p. 573-581, 1951. DOI: 10.1080/14786445108561272

Venables, J.A.: Deformation twinning in face-centred cubic metals, The Philosophical
Magazine: A Journal of Theoretical Experimental and Applied Physics, Vol. 6, No.
63, p- 379-396, 1961. DOI: 10.1080,/14786436108235892

Zhang, D. et al.. Deformation Twinning (Update), Elsevier, 2016. DOI:
10.1016/B978-0-12-803581-8.02878-2

Griebel, M.; Knapek, S.; Zumbusch, G.: Numerical Simulation in Molecular Dyna-
mics, Springer, Berlin-Heidelberg, 2007

Houska, J.: Prezentace k predmétu Modelovani plazmatu a pevnych latek [online],
[cit. 5.9.2020]. Dostupné z: http://home.zcu.cz/jhouska/MPPL.pdf

Satoh, A.: Introduction to Practice of Molecular Simulation, Elsevier, London-
Burlington, 2011

Bauchy, M.: Molecular Dynamics Simulations, vyukovy materidl pro
UCLA, School of Engineering [online], [cit. 20.9.2020]. Dostupné z:
https://www.youtube.com/watch?v=ipRnvs7_CxA

Biiytikoztiirk, O. et al.: Structural solution using molecular dynamics: Fundamentals
and a case study of epoxy-silica interface, International Journal of Solids and Structu-
res, Vol. 48, No. 14-15, p. 2131-2140, 2010. DOI: 10.1016/j.ijsolstr.2011.03.018

Iftimie, R.; Minary, P.; Tuckerman, M.E.: Ab initio molecular dynamics: Concepts,
recent developments, and future trends, Proceedings of the National Academy of
Sciences, Vol. 102, No. 19, p. 66546659, 2005. DOI: 10.1073/pnas.0500193102

Tersoff, J.: New empirical approach for the structure and energy of covalent sys-
tems, Physical Review B, Vol. 37, No. 12, p. 6991-7000, 1988. DOI: 10.1103/Phys-
RevB.37.6991

Tersoff, J.: Empirical interatomic potential for silicon with improved elastic proper-
ties, Physical Review B, Vol. 38, No. 14, p. 9902-9905, 1988. DOI: 10.1103/Phys-
RevB.38.9902

pair_style tersoff command — LAMMPS documentation [online], [cit. 6.2.2021]. Do-
stupné z: https://lammps.sandia.gov/doc/pair_tersoff.html

pair_tersoff zbl — LAMMPS documentation [online], [cit. 6.2.2021]. Dostupné z:
https://www.smcm.igfr.csic.es/docs/lammps/pair_tersoff_zbl.html

Daw, M.S.; Baskes, M.I.: Embedded-atom method: Derivation and application to
impurities, surfaces, and other defects in metals, Physical Review B, Vol. 29, No. 12,
p. 6443-6453, 1984. DOI: 10.1103/PhysRevB.29.6443



LITERATURA 78

[41]

[42]

Tschopp, M.A.; Spearot, D.E.; McDowell, D.L.: Influence of Grain Boundary
Structure on Dislocation Nucleation in FCC Metals, In book: Dislocations in So-
lids, Elsevier, 2008. DOI: 10.1016/S1572-4859(07)00002-2

Bauchy, M.: Equation of state, vyukovy materidl pro UCLA - School of
Engineering [online], [cit. 9.2.2021]. Dostupné z https://www.youtube.com/
watch?v=YDBge0ZkVwY

Molecular Simulation/Thermodynamic ensembles — Wikibooks [online], [cit.
2.1.2021]. Dostupné z: https://en.wikibooks.org/wiki/Molecular_Simulation/ Ther-
modynamic_ensembles

Nosé, S.: A molecular dynamics method for simulations in the canoni-
cal ensemble, Molecular Physics, Vol. 100, No. 1, p. 191-198, 2002. DOI:
10.1080/00268978400101201

Hoover, W.G.: Canonical dynamics: Equilibrium phase-space distributions, Physical
Review A, Vol. 31, No. 3, p. 1695-1697, 1985. DOI: 10.1103/PhysRevA.31.1695

Hiinenberger, P.H.: Thermostat Algorithms for Molecular Dynamics Simulations, In:
Advanced Computer Simulation. Advances in Polymer Science, Vol 173., p. 105-149,
Springer, Berlin-Heidelberg, 2005. DOI: 10.1007/b99427

Rozgic, M.: Integration Methods, Thermostats and Barostats in Molecular Dynamics,
researchgate.com, 2015. DOI: 10.13140/RG.2.1.4680.4960

Williams, D.B.; Carter, C.B.: Transmision Electron Microscopy — A Textbook for
Materials Science, Springer Science+Business Media, LLC, 1996, 2009

Transmisni elektronova mikroskopie, pracovni text, Regionalni centrum pokrocilych
technologii a materidli Univerzity Palackého v Olomouci [online], [cit.25.6.2020].
Dostupné z: http://atmilab.upol.cz/texty / TEM-teorie.pdf

Kittel, C.: Introduction to Solid State Physics, 8th Edition, University of California,
Berkley, 2005

Véavra, V.; Losos, Z.. Multimedidlni studijni texty =z mineralogie pro
bakaldfské  studium, Ustav geologickych  véd, Priirodovédeckd fakulta
Masarykova  univerzita, Brno [online], [cit. 18.6.2020]. Dostupné z:
http://mineralogie.sci.muni.cz/kap_2_2_morfologie/kap_2_2_morfologie.htm

Ucebn{ text k predndsce UFY102, Matematicko-fyzikdln{ fakulta UK [online],
[cit. 18.6.2020]. Dostupné z: http://fu.mff.cuni.cz/biomolecules/media/files/ cour-
ses/Difrakce.pdf

Blandford, R.D.; Thorne, K.S.: Applications of Classical Physics, Chapter 8: Di-
ffraction, California Institute of Technology, 2013 [online], [cit. 18.6.2020]. Dostupné
z: http://www.pmaweb.caltech.edu/Courses/ph136/yr2012/1208.1. K.pdf

Reimer, L.; Kohl, H.: Transmission Electron Microscopy: Physics of Image For-
mation, 5th edition, Springer, 2008



LITERATURA 79

[55]

[56]

[57]

Jandova, D.: Studijni materidly k predmétu KMM/EMI, Fakulta strojni,
Zéapadoceska univerzita v Plzni

Redka, D. et al.: Sub-Picosecond Single-Pulse Lase Ablation of the CrMnFeCoNi
High Entropy Alloy and comparison to Stainless Steel AISI 304, Applied Surface
Science, Vol. 544, No. 1, 2021. DOI: 10.1016/j.apsusc.2020.148839

Okamoto, N.L. et al.: Size effect, critical resolved shear stress, stacking fault energy,
and solid solution strengthening in the CrMnFeCoNi high-entropy alloy, Scientific
Reports, Vol. 6, 2016. DOT: 10.1038/srep35863

Ma, E.: Unusual dislocation behavior in high-entropy alloys, Scripta Materialia, vol.
181, p. 127-133, 2020. DOI: 10.1016/j.scriptamat.2020.02.021

Larsen, P.M. et al.: Robust Structural Identification via Polyhedral Template
Matching, Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering, Vol. 24,
No. 5, 2016. DOI: 10.1088,/0965-0393,/24/5/055007

Stukowski, A.; Bulatov, V.V.; Arsenlis, A.: Automated identification and indexing
of dislocations in crystal interfaces, Modelling and Simulation in Materials Science
and Engineering, Vol. 20, No. 8, 2012. DOI:10.1088,/0965-0393/20/8 /085007

Mishin, Y; Farkas, D; Mehl, M.J.; Papaconstantopoulos, D.A.: Interatomic potentials
for monoatomic metals from experimental data and ab initio calculations, Physical
Review B, Vol. 59, No. 5, p. 3393-3407,1999. DOI: 10.1103/PhysRevB.59.3393

Henriksson, K.O.E.; Bjorkas, C.; Nordlund, K.: Atomistic simulations of stainless
steels: a many-body potential for the Fe-Cr-C system, Journal of Physics: Condensed
Matter, Vol. 25, No. 44, 2013. DOL: 10.1088/0953-8984/25/44 /445401

Choi, W.-M. at al.: Understanding the physical metallurgy of the CoCrFeMnNi high-
entropy alloy: An atomistic simulation study, Computational Materials, Vol. 4, No.
1, 2018. DOI: 10.1038/s41524-017-0060-9

Fultz, B.; Howe, J.M.: Transmission Electron Microscopy and Diffractometry of Ma-
terials, 4th Edition, Springer, 2013

Smola, B.: Transmisni elektronova mikroskopie ve fyzice pevnych latek, skriptum
SPN, Praha, 1983

Marukawa, K.: A new method of burgers vector identification from electron
microscope images, Philosophical Magazine A, Vol. 40, No. 3, p. 303-312, 1979.
DOTI: 10.1080/01418617908234842

Ma, E.; Wu, X.: Tailoring heterogeneities in high-entropy alloys to promote strength-
ductility synergy, Nature Communications, Vol. 10, 2019. DOI: 10.1038/s41467-019-
13311-1

Schramm, R.E.; Reed, R.P.: Stacking fault energie of seven commercial austenitic
stainless steels, Metallurgical Transactions A, Vol. 6A, p. 1345-1351, 1975. DOI:
10.1007/BF02641927



LITERATURA 80

[69] Yakubsov, I.A.; Ariapour, A.; Perovic, D.D.: Effect of nitrogen on stacking fault
energy of f.c.c. iron-based alloys, Acta Materialia, Vol. 47, No.4, p. 1271-1279, 1999.
DOI: 10.1016/S1359-6454(98)00419-4



