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Abstrakt

Tato diplomová práce se zabývá studiem plastické deformace FCC krystalu
na submikroskopické úrovni. Byla simulována 5% deformace hlińıku, nelego-
vané oceli a Cantorovy slitiny pomoćı molekulárńı dynamiky v programu LA-
MMPS a transmisńım elektronovým mikroskopem (TEM) byla pozorována a
analyzována dislokačńı struktura chrómmanganové oceli a Cantorovy slitiny.
V simulaćıch i v TEM bylo shodně vyhodnoceno, že deformace se uskutečňuje
výhradně skluzem dislokaćı, byly nalezeny shodné typy dislokaćı, interakce
mezi nimi a tvar dislokačńıch čar.
Kĺıčová slova: transmisńı elektronová mikroskopie, molekulárńı dy-
namika, FCC krystal, chrómmanganová ocel, Cantorova slitina, vy-
sokoentropická 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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1.2 Plošné poruchy a jejich vliv na plastickou deformaci . . . . . . 9
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3.2 Vznik obrazu v TEM . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26
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Úvod

Kovové polykrystalické materiály s FCC strukturou jsou hojně využ́ıvané
v mnoha technických oborech pro své typické mechanické vlastnosti, jako
je vysoká pevnost kombinovaná s dobrou tvárnost́ı a houževnatost́ı až do
ńızkých teplot. Lze je ještě vylepšit vhodným legováńım a termomecha-
nickým zpracováńım. Př́ıčinou mnoha těchto užitečných vlastnost́ı je spe-
cifické chováńı dislokaćı v FCC krystalu při p̊usobeńı vněǰśıho napět́ı.

Tato diplomová práce je zaměřena na studium dislokačńı struktury v ma-
teriálech tohoto typu při deformaci tahem nebo tlakem a na numerické simu-
lace této deformace v programu LAMMPS. Budou pozorovány vzorky dvou
polykrystalických jednofázových FCC materiál̊u, a to chrommanganové oceli
P900 a v současnosti pro své vynikaj́ıćı mechanické vlastnosti intenzivně stu-
dované vysokoentropické Cantorovy slitiny (high entropy alloy), které se od
sebe zásadně lǐśı svoj́ı substrukturou.

Práce je členěna do pěti kapitol. V prvńı kapitole jsou popsány obecné me-
chanismy plastické deformace se zaměřeńım na deformačńı procesy v FCC po-
lykrystalu v mikroskopickém a submikroskopickém měř́ıtku. Druhá kapitola
shrnuje principy metod numerických simulaćı plastické deformace využitých
v této práci a třet́ı kapitola je věnována popisu transmisńıho elektronového
mikroskopu a jeho využit́ı pro pozorováńı krystalových poruch úzce souvi-
sej́ıćıch s plastickou deformaćı. Ve čtvrté kapitole jsou představeny expe-
rimentálńı výsledky, a to jak z pozorováńı vzork̊u polykrystalických FCC
materiál̊u při r̊uzných stupńıch deformace, tak z numerických simulaćı de-
formace v tahu nebo tlaku. V páté kapitole jsou pak shrnuty a diskutovány
obdržené výsledky.
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Kapitola 1

Mechanismy plastické
deformace FCC krystalu

1.1 Dislokace a jejich vliv na plastickou

deformaci

Mechanické vlastnosti polykrystalických kovových materiál̊u jsou dané jejich
strukturou a prostřed́ım, které na tuto strukturu může p̊usobit. Struktura
záviśı předevš́ım na chemickém složeńı a tepelně-mechanickém zpracováńı
těchto materiál̊u, přičemž z hlediska mechanických vlastnost́ı jsou zásadńı
typy chemických vazeb a elektronová struktura v̊ubec, zp̊usob uspořádáńı
atomů (iont̊u) v krystalech a odchylky od tohoto pravidelného uspořádáńı,
tzv. krystalové poruchy. V této práci se zaměř́ıme na jednofázové polykrys-
talické materiály, jejichž jednotlivé krystality (zrna) maj́ı kubickou plošně
centrovanou (face centered cubic – FCC) strukturu, viz obr. 1.1, a kovově-
kovalentńı vazby.

Reálný krystal se od ideálńıho krystalu, tvořeného periodickým opako-
váńım elementárńı buňky ve všech třech směrech, lǐśı už jen t́ım, že je
konečný, a má tud́ıž hranici a atomová báze mř́ıžky neńı statická, ale docháźı
k tepelným kmit̊um atomů. Může obsahovat také řadu daľśıch krystalových
poruch, které lze rozdělit podle počtu jejich dimenźı na bodové (vakance,
atomy př́ıměśı jako intersticiály a substituce), čárové (dislokace), plošné (po-
vrchy a mezipovrchy, vrstevné chyby) a objemové (dutiny, precipitáty a
daľśı). Všechny tyto faktory maj́ı zásadńı vliv na mechanické vlastnosti ma-
teriálu, přičemž hlavńı roli hraj́ı dislokace, které maj́ı úzkou souvislost i
s ostatńımi defekty.

Dislokace je porušeńı pravidelnosti krystalové mř́ıže podél určité čáry.
Dva základńı typy dislokaćı, hranová a šroubová, jsou schematicky znázor-
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KAPITOLA 1. MECHANISMY PLAST. DEFORMACE FCC KRYST. 3

Obrázek 1.1: Vlevo: Schematické znázorněńı FCC elementárńı buňky [1].
Vpravo nahoře: Znázorněńı hranové dislokace a jej́ıho Burgersova vektoru
b. Vpravo dole: Znázorněńı šroubové dislokace a jej́ıho Burgersova vektoru b
[2].

Obrázek 1.2: Volterr̊uv model šroubové dislokace [3].
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něny na obr. 1.1. V reálném krystalu se však nejčastěji vyskytuj́ı dislokace
smı́̌sené. Hranovou dislokaci si lze představit jako polorovinu vsunutou mezi
dvě krystalové roviny. Hraničńı př́ımka této poloroviny se nazývá dislokačńı
čára. Uzavřená orientovaná křivka v rovině kolmé na vloženou polorovinu
procházej́ıćı uzlovými body mř́ıžky, uvnitř které lež́ı pr̊useč́ık s hraničńı
př́ımkou, je oproti křivce bez vložené poloroviny deľśı o Burgers̊uv vektor
b, který je v př́ıpadě hranové dislokace kolmý na jednotkový vektor ve směru
dislokačńı čáry u. Polorovina může být vsunuta nad nebo pod rovinou skluzu
(šedě znázorněnou rovinou na obr. 1.1), dislokace se pak označuj́ı jako kladná
a záporná. V př́ıpadě šroubové dislokace se z geometrického hlediska jedná o
vzájemné posunut́ı dvou část́ı krystalu o mř́ıžový vektor (viz obr. 1.1). Bur-
gers̊uv vektor je v tomto př́ıpadě rovnoběžný s dislokačńı čárou a orientovaná
křivka nelež́ı v jedné rovině [4, 5].

Napět’ové pole vzniklé př́ıtomnost́ı dislokace zp̊usobuje elastickou defor-
maci okolńıch atomových rovin (distorzi krystalové mř́ıžky), jej́ıž velikost
a směr záviśı na Burgersově vektoru b [6]. Potenciálńı energie krystalu se
t́ım zvyšuje o elastickou deformačńı energii dislokace. Šroubová dislokace
zp̊usobuje distorzi jen v rovině, kde lež́ı jej́ı Burgers̊uv vektor a jej́ı de-
formačńı energii (na jednotku délky dislokace) Escrew

el lze určit z Volterrova
modelu šroubové dislokace (obr. 1.2) jakožto válcového mezistěnu o vněǰśım
poloměru r a vnitřńım poloměru r0 za předpokladu, že dislokace se nacháźı
v elasticky izotropńım kontinuu. Uvažujeme válcové souřadnice (r, φ, z). Z ob-
jemové hustoty energie

EV
el =

1

2
τε =

1

2

Gb

2πr

b

2πr
=

Gb2

8π2r2
,

kde τ je smykové napět́ı, ε je deformace (smyk), G je modul pružnosti ve
smyku a b = |b|, źıskáme transformaćı do válcových souřadnic a integraćı
EV

el přes φ a r předpis pro deformačńı energii dislokace

Escrew
el =

∫ r

r0

∫ 2π

0

EV
elr
′dφdr′ =

∫ r

r0

Gb2

8π2r′2
2πr′dr′ =

Gb2

4π

∫ r

r0

dr′

r′
=
Gb2

4π
ln
r

r0

.

Hranová dislokace nav́ıc deformuje i skluzovou rovinu a roviny k ńı rov-
noběžné a jej́ı deformačńı energie Eedge

el je dána předpisem

Eedge
el =

Gb2

4π(1− ν)

∫ r

r0

dr′

r′
=

Gb2

4π(1− ν)
ln
r

r0

,

kde ν je Poissonova konstanta. Elastická deformačńı energie na jeden atom
v dislokačńı čáře je v řádu jednotek elektronvolt̊u a energie hranové dislokace
je zhruba o polovinu větš́ı než energie šroubové dislokace [3, 4, 5].
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Energie dislokace je úměrná jej́ı délce, diverguje pro r →∞ nebo r0 → 0 a
záviśı tedy na velikosti krystalu, kterou je r omezeno [5]. Dojde-li v d̊usledku
napět́ı k prohnut́ı (a t́ım prodloužeńı) dislokačńı čáry, vzniklá śıla ve směru
normály se ji snaž́ı narovnat, tedy zkrátit [4].

Jako jádro dislokace označujeme oblast mř́ıžky kolem dislokačńı čáry do
vzdálenosti r0 (obecně neńı konstantńı), ve které značné vychýleńı sousedńıch
atomů přesahuje mez pružnosti a ve které je charakter interakćı mezi atomy
silně nelineárńı, neplat́ı pro ně tedy lineárńı teorie elasticity. Jádro přisṕıvá
k celkové energii dislokace energíı Ecore pocházej́ıćı od sil p̊usob́ıćıch mezi
jednotlivými značně vychýlenými atomy, zahrnuj́ıćı odlǐsnou topologii che-
mických vazeb. Na velikosti (obvykle b až 5b) a tvaru dislokačńıho jádra záviśı
schopnost dislokace pohybovat se krystalem při p̊usobeńı vněǰśıch sil, ne-
bot’ jej́ı pohyb ve skluzové rovině spoč́ıvá v postupném přemist’ováńı atomů
jádra (a t́ım i přeskupeńı vazeb) do následuj́ıćı rovnovážné polohy, tedy o
jednu mezirovinnou vzdálenost, přičemž muśı překonat Peierlsovu energetic-
kou bariéru. Při tomto postupném přesunu neńı dislokačńı čára (na submik-
roskopické úrovni) rovná, ale docháźı k tzv. vybočeńı (kink) odpov́ıdaj́ıćımu
kompromisu mezi polohou s minimálńı energíı (ostrý

”
schod“) a délkou čáry.

FCC krystal mı́vá velmi malou hodnotu Peierlsovy bariéry (zhruba 0.005 eV
b

),
a to d́ıky ńızké energii jádra (zhruba 1/2 eV) a jeho planárńımu charakteru
(velikost jádra záviśı na energii vrstevné chyby, viz dále), a proto se jinak ne-
porušeným krystalem pohybuje relativně snadno, a to i při ńızkých teplotách,
protože k překonáńı tak nepatrné Peierlsovy bariéry stač́ı i malé tepelně vy-
buzené kmity atomů [3, 7, 8].

Právě přesun atomů pohybem dislokaćı (skluzem) vlivem vněǰśıho smy-
kového napět́ı je jedńım z hlavńıch mechanismů plastické deformace v FCC
krystalech. Projde-li dislokace celým krystalem, na jeho povrchu se vytvoř́ı
stuṕınek a v př́ıpadě velkého množstv́ı dislokaćı je tento přenos hmoty makro-
skopicky pozorovatelný – došlo k plastické deformaci. Tento pohyb prob́ıhá
v těch krystalových rovinách, jimiž procháźı dislokačńı čára a jsou rovnoběžné
s př́ıslušným Burgersovým vektorem. Bývaj́ı to roviny a směry (skluzové
systémy) nejhustěji obsazené atomy, pro které je to energeticky nejméně
náročné. Skluz hranové a šroubové dislokace se poněkud lǐśı: Zat́ımco hranová
dislokace se může pohybovat jen v jedné skluzové rovině (př́ıpadně šplhat za
vysokých teplot nebo při silně nestabilńı koncentraci vakanćı), šroubová má
skluzových rovin celou řadu – jej́ı dislokačńı čára je osou zóny1 a dislokace se

1Jako osnovu rovin nazýváme soubor vzájemně rovnoběžných krystalových rovin, jako
zónu rovin pak označujeme soubor aspoň dvou krystalových rovin rovnoběžných s daným
směrem [uvw], který se nazývá osa zóny. Jestliže pro rovinu (hkl) plat́ı uh+ vk +wl = 0 ,
potom tato rovina patř́ı do zóny definované osou [uvw]. Osu zóny lze určit vektorovým
součinem Millerových index̊u dvou rovin patř́ıćıch k zóně [uvw] = (h1k1l1)× (h2k2l2) .
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může pohybovat v libovolné rovině této zóny tzv. př́ıčným skluzem, č́ımž má
možnost i obcházet drobné překážky, které se nacházej́ı v aktuálńı skluzové
rovině. Krystaly s FCC mř́ıžkou se vyznačuj́ı velkým množstv́ım skluzových
systémů, a to skluzovými rovinami typu {111} a směry skluzu 〈110〉 (tedy cel-
kem 12). Skluz dislokaćı nastane tehdy, dosáhne-li smykové napět́ı v některém
skluzovém systému kritické hodnoty. Velikost kritického smykového napět́ı
tedy záviśı na orientaci krystalu v̊uči vněǰśım silám. Jako kritické skluzové
napět́ı τk se označuje takové, které uvede dislokace do hromadného pohybu,
přičemž jeho velikost záviśı na mnoha faktorech, v polykrystalických ma-
teriálech např́ıklad na velikosti zrn. Může ho být dosaženo i ve v́ıce než dvou
skluzových systémech najednou (na rozd́ıl od hexagonálńı těsně uspořádané
struktury). Plat́ı

τk = Re cosϕ cosλ = Rem,

kde Re je mez kluzu monokrystalu odpov́ıdaj́ıćı začátku plastické deformace,
ϕ je úhel mezi směrem p̊usob́ıćı vněǰśı śıly a normály ke skluzové rovině, λ je
úhel mezi směrem vněǰśı śıly a směrem skluzu a m je Schmid̊uv faktor, jehož
maximálńı hodnota m = 0.5 pro monokrystal odpov́ıdá skluzu v rovinách
a směrech sv́ıraj́ıćıch se směrem vněǰśı śıly úhel 45◦ [5, 6, 9, 10]. V př́ıpadě
polykrystalu ale nemůžeme uvažovat stejnoměrnou deformaci jako u mono-
krystalu, protože se v jednotlivých zrnech i v r̊uzných oblastech jednoho zrna
může lǐsit a deformaci polykrystalu významně ovlivňuj́ı hranice zrn. Makro-
skopicky pozorovatelná plastická deformace nastane, bude-li se deformace
š́ı̌rit od zrna k zrnu. Mechanické vlastnosti polykrystalu se tedy značně lǐśı
od vlastnost́ı monokrystalu. FCC polykrystal vykazuje větš́ı zpevněńı, začne
se deformovat při vyšš́ım napět́ı, má tedy vyšš́ı mez kluzu. Středńı hodnota
Schmidova faktoru je zhruba m̄ = 3 [4].

Mezi dislokacemi docháźı k vzájemné interakci v d̊usledku velkého do-
sahu jejich napět’ových poĺı a dislokace (nejen) ve stejné skluzové rovině
maj́ı tendenci minimalizovat svou elastickou deformačńı energii vzájemným
přitahováńım i anihilaćı (maj́ı-li opačnou orientaci) nebo odpuzováńım (maj́ı-
li stejnou orientaci). Může ale docházet i k prot́ınáńı dislokaćı z r̊uzných
skluzových systémů (dislokace lesa), vytvářeńı systémů stabilńıch dislokaćı
jakožto hranic subzrn nebo štěpeńı úplných dislokaćı na parciálńı, které jsou
úzce spojené s výskytem vrstevných chyb. Rozvinutý Thompson̊uv čtyřstěn
(obr. 2.3) názorně ukazuje možné reakce dislokaćı v FCC krystalu. Úsečka
mezi velkými ṕısmeny představuje úplnou dislokaci a úsečka mezi velkým
ṕısmenem a ṕısmenem alfabety představuje parciálńı dislokaci. Pro FCC
krystal jsou typické dva typy parciálńıch dislokaćı, a to Frankova a Shoc-
kleyova. Úplná dislokace s Burgersovým vektorem b typu 1

2
〈110〉 se může

rozštěpit na dvě parciálńı Shockleyovy dislokace s Burgersovými vektory b1
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a b2 typu 1
6
〈112〉 např. podle vztahu

1

2
[1̄10]→ 1

6
[2̄11̄] +

1

6
[1̄21] ,

v Thompsonově čtyřstěnu se jedná o reakci

AB = Aγ + γB .

Frankova ukotvená (nepohyblivá) parciálńı dislokace vznikne vsunut́ım nebo
vyjmut́ım těsně uspořádané atomové poloroviny s Burgersovým vektorem
1
3
〈111〉 v d̊usledku zhrouceńı mř́ıžky kolem dutiny. Setká-li se ale při defor-

maci s vhodnou Shockleyovou dislokaćı, můžou spolu vytvořit úplnou sklu-
zovou dislokaci podle vztahu

1

6
[11̄2̄] +

1

3
[11̄1]→ 1

2
[11̄0] ,

Bα + αA = BA .

Dislokace z r̊uzných skluzových systémů se mohou prot́ınat, č́ımž si vzájemně
bráńı v daľśım pohybu a docháźı tak k deformačńımu zpevněńı materiálu.
Dvě takové dislokace mohou např́ıklad utvořit zakotvenou koutovou dislo-
kaci, jedna koutová a dvě Shockleyovy dislokace mohou vytvořit Lomerovu–
Cottrellovu bariéru, která bráńı skluzu dislokaćı hned ze dvou skluzových
rovin [4, 5, 9].

Na pohyblivost dislokaćı má vliv celá řada faktor̊u. Interakce dislokaćı
s periodickou krystalovou strukturou při jejich pohybu nespoč́ıvá jen v přeus-
pořádáńı sousedńıch atomů, ale kv̊uli velkému dosahu jejich napět’ových poĺı
i v anharmonické interakci s fonony a rozptylu fonon̊u na pohybuj́ıćıch se
dislokaćıch (fononový v́ıtr) a tato odporová śıla pohyb dislokaćı zpomaluje.
Tento vliv je vyjádřen koeficientem odporu B ve vztahu

F = Bv

pro śılu F potřebnou k dosažeńı rychlosti dislokace v. Pro vysoké rychlosti
v je B nelineárně závislé na v [11, 12]. V polykrystalických slitinách docháźı
při plastické deformaci i k interakćım s daľśımi krystalovými defekty, které
mohou dislokaci zpomalit nebo dokonce zastavit, č́ımž se materiál zpevňuje.
Př́ıtomnost velkého koncentrátoru napět́ı, vyvolaného např́ıklad př́ılǐs mnoha
nahromaděnými nepohyblivými dislokacemi lesa, může ale zp̊usobit i vznik
zárodku trhliny. Dále dislokace interaguj́ı s (malými) napět’ovými poli atomů
př́ıměśı a daľśıch bodových poruch, kdy malý (obvykle intersticiálńı) atom
př́ıměsi i velký substitučńı atom zp̊usobuj́ı tlaková pnut́ı. Dále interaguj́ı mezi
sebou, jak už bylo řečeno, i s plošnými a objemovými poruchami.
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Obrázek 1.3: Thompson̊uv čtyřstěn a rozvinutý Thompson̊uv čtyřstěn [7].

Dislokace se v polykrystalickém materiálu vyskytnou už při tuhnut́ı – po
tepelném zpracováńı bývá obvyklá hustota dislokaćı řádově 1012 až 1013 m−2

a p̊usobeńım vněǰśıho smykového napět́ı se v něm nejen začnou pohybo-
vat, ale aktivuj́ı se i zdroje generuj́ıćı daľśı dislokace, jejichž hustota ρ (cel-
ková délka v jednotce objemu) může při vysokém stupni plastické deformace
dosáhnout až hodnoty ρ = 1016 m−2. Frank̊uv–Read̊uv zdroj např́ıklad gene-
ruje ohýbáńım ukotvené dislokace uzavřené dislokačńı smyčky a daľśı ukot-
vené dislokace, mechanismem dvojitého př́ıčného skluzu vznikaj́ı dislokačńı
dipóly (páry rovnoběžných dislokaćı s opačně orientovanými Burgersovými
vektory [13]) a smyčky, dislokace s velkou kinetickou energíı při protnut́ı
povrchu zformuj́ı dislokaci opačné orientace. Zdrojem dislokaćı mohou být
některé hranice zrn a daľśı plošné poruchy jako volný povrch, dvojčatové
hranice, př́ıpadná mezifázová rozhrańı. Plošné poruchy jsou z hlediska me-
chanismů plastické deformace velmi významné [5].
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1.2 Plošné poruchy a jejich vliv na plastickou

deformaci

Energie plošných poruch je stejně jako u ostatńıch defekt̊u vždy větš́ı než
energie v neporušeném objemu materiálu, nebot’ atomy v plošných poruchách
nejsou uspořádány pravidelně, z čehož plynou odlǐsné konfigurace vazeb mezi
danými atomy (deformace úhl̊u, chyběj́ıćı vazby, ...), než mělo p̊uvodńı, sta-
bilněǰśı uspořádáńı, a tedy i jiné rozložeńı hustoty volných elektron̊u, jež
je energeticky méně výhodné. Mı́ra odlǐsnosti od pravidelného uspořádáńı
je úměrná velikosti energie poruchy: Nekoherentńı plošné poruchy jako vy-
sokoúhlové hranice zrn se vyznačuj́ı relativně velkou energíı (γbound = 0.5 J/
m2), zat́ımco koherentńı poruchy jako vrstevné chyby nebo některé dvojčatové
hranice mı́vaj́ı mnohem menš́ı energie (menš́ı než γbound = 0.1 J/m2), přesto
energie vrstevné chyby hraje významnou roli v mechanických vlastnostech
materiálu [3].

Jak bylo řečeno, úplná dislokace s Burgersovým vektorem b typu 1
2
〈110〉

se může rozštěpit na dvě parciálńı Shockleyovy dislokace. Ač toto rozštěpeńı
snižuje elastickou deformačńı energii (součet deformačńıch energíı parciálńıch
dislokaćı je menš́ı než energie úplné dislokace), proběhne jen za předpokladu,
že může vzniknout stabilńı ńızkoenergetická vrstevná chyba. Ta v FCC krys-
talu vzniká mezi těmito dvěma parciálńımi dislokacemi, a to nejčastěji v ro-
vinách typu {111}. Burgers̊uv vektor Shockleyovy neúplné dislokace lež́ı v ro-
vině vrstevné chyby, u dislokaćı tohoto typu tedy může doj́ıt ke skluzu, na
rozd́ıl od Frankových a koutových, jejichž Burgersovy vektory ve skluzové
rovině nelež́ı.

Vrstevná chyba je chyba v pravidelném uspořádáńı vrstev atomů AB-
CABCA... Obsahuje-li krystal vrstevnou chybu, pak jsou dvě jeho části v̊uči
sobě posunuty o vektor Ri(r), i = 1, 2, 3. R1(r) např́ıklad může představovat
posunut́ı vrstvy A na mı́sto B. Vrstevné chyby vznikaj́ı takovým posunut́ım,
ve kterém je bud’ vrstva nav́ıc (extrinsic), nebo vrstva chyb́ı (intrinsic). Vek-
tory R(r) maj́ı potom opačný směr a typ vrstevné chyby lze určit analýzou
sńımku z TEM. Ke vzniku vrstevné chyby je potřeba dodat určité množstv́ı
energie, a proto se tyto poruchy vyskytuj́ı častěji v deformovaných kovech
[3, 7, 14].

Chyba v uspořádáńı má za následek zvýšeńı potenciálńı energie krystalu o
již zmiňovanou energii vrstevné chyby γsf , na jej́ıž hodnotě záviśı velikost dis-
lokačńıho jádra a tedy do určité mı́ry i jeho pohyblivost. Je-li distribuce elek-
tronové hustoty kolem atomů (iont̊u) báze v určité rovině taková, že vytvář́ı
vysokou polaritu, bude γsf vysoké a naopak [15]. Velké, tedy méně pohyblivé
dislokačńı jádro se formuje pro ńızkou hodnotu energie γsf , vznikaj́ı parciálńı
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dislokace a úplné šroubové dislokace nejsou schopny překonat př́ıčným sklu-
zem překážku v podobě vrstevné chyby ani při velkém smykovém napět́ı.
V takovém krystalu se na druhou stranu snadněji generuj́ı nové dislokace a
deformačńı dvojčata. To je př́ıpad např. mědi (FCC), která má energii vrs-
tevné chyby γsf ∼ 41mJ/m2 [16]. Menš́ı, pohyblivěǰśı jádro bude zformováno
v př́ıpadě velkého γsf a bude možný př́ıčný skluz šroubových dislokaćı, ale
nové dislokace se budou generovat obt́ıžněji, jako je tomu např. u hlińıku
(FCC) s energíı γsf ∼ 166mJ/m2 pro intrinsic vrstevnou chybu [17]. Hlińık
je proto velmi tvárný. Pohyblivost jádra záviśı ale i na jeho tvaru. Jádro
v FCC krystalu mı́vá rovinný charakter, což je z hlediska jeho pohyblivosti
výhodné. FCC materiály mı́vaj́ı nejmenš́ı energii vrstevné chyby v rovině
{111}, která t́ım pádem bývá výhradńı skluzovou rovinou, ale u hlińıku byl
pozorován skluz i v rovině {001}, která je druhou nejtěsněji uspořádanou
rovinou v FCC krystalu [7, 18]. Pro polykrystaly s ńızkou energíı vrstevné
chyby, a tedy nemožnost́ı př́ıčného skluzu, je pro uskutečněńı plastické de-
formace zásadńı počet skluzových systémů, a to minimálně pět (Misesovo
kritérium). To nesplňuje např. hořč́ık (hexagonálńı těsně uspořádaná struk-
tura), který je velmi křehký, ač je hodnotou vrstevné chyby podobný tvárné
mědi [19].

Vrstevná chyba p̊usob́ı přitažlivou silou na Shockleyho parciálńı dislo-
kace b1 a b2, jejichž napět’ová pole se zase vzájemně odpuzuj́ı. Rovnovážná
vzdálenost d0 mezi těmito dislokacemi se ustáĺı podle vztahu

d0 =
Gb1b2

γsf

, (1.1)

ve kterém G je modul pružnosti ve smyku. Ze vztahu (1.1) lze vypoč́ıtat
energii γsf [9].

V polykrystalickém materiálu, vznikaj́ıćım nukleaćı a r̊ustem jednotlivých
krystalit̊u z taveniny, jsou mezi sebou dva disorientované sousedńı krystality
svázány přechodovým mezipovrchem o malé tloušt’ce, tzv. hranicemi zrn,
které maj́ı většinou neuspořádaný charakter a ve kterých se často vysky-
tuje mnoho bodových poruch i dislokaćı. Podle stupně vzájemné disorien-
tace daných zrn je děĺıme na ńızkoúhlové (do 15◦) a vysokoúhlové (od 15◦),
přičemž se zvětšuj́ıćım se úhlem disorientace roste hustota dislokaćı a od
hodnoty zhruba 20◦ už mluv́ıme o superpozici dislokačńıch hranic [5, 20].

Jednotlivá zrna bývaj́ı složena z mı́rně disorientovaných subzrn spojených
tzv. hranicemi subzrn, které jsou tvořeny jednotlivými dislokacemi. Mějme
dvě sousedńı zrna A a B. Předpokládejme, že zrno B se může zorientovat
stejně jako A rotaćı o úhel ϕ. Je-li rotačńı osa rovnoběžná s hranićı, nazývá se
tato hranice sklonová (tilt) a je-li kolmá k hranici, nazývá se zkrutová (twist).
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Obecně maj́ı hranice smı́̌sený charakter. Nejjednodušš́ım př́ıpadem je syme-
trická sklonová hranice subzrn tvořená řadou za sebou umı́stěných, stejně
orientovaných stabilńıch hranových dislokaćı (dislokačńı stěnou). Dislokace
v hranici obecně mohou mı́t Burgers̊uv vektor menš́ı než mř́ıžový vektor.
Pro (malý) úhel disorientace θ a středńı vzdálenost mezi dislokacemi h plat́ı

θ ∼ b

h
.

Energie takové hranice je dána vztahem [21]

γbound =
Gbθ

4π(1− ν)

(
1 + ln

b

2πr0

− ln θ
)
, (1.2)

kde r0 je poloměr dislokačńıho jádra. Pro daný počet dislokaćı je dosaženo
nižš́ı energie γbound, pokud jsou uspořádány v menš́ım počtu hranic s větš́ım
úhlem θ. Nejjednodušš́ı zkrutová hranice je tvořena jedńım souborem rov-
noběžných šroubových dislokaćı, ke kterému v hranici existuje podobný sou-
bor dislokaćı kolmý na prvńı. Pak spolu dislokace př́ılǐs neinteraguj́ı a hranice
sestává ze čtvercové śıtě dislokaćı. [5, 20, 22, 23].

Struktura vysokoúhlových hranic zrn bývá poměrně složitá. Tyto hranice
sestávaj́ı z oblast́ı s r̊uznou mı́rou shody mezi dvěma sousedńımi zrny, při
určitých vzájemných orientaćıch docháźı pro některé mř́ıžové body zrna A
k překryvu s některými mř́ıžovými body zrna B a vzniku nadstruktury. Na
základě toho byl vytvořen koncept mř́ıže shodných bod̊u (coincidence cite
lattice – CSL), která je nejmenš́ı společnou podmř́ıžkou. Převrácená hodnota
poměru CSL bod̊u k počtu mř́ıžových bod̊u se znač́ı Σ a vyjadřuje mı́ru
symetrie pro rotaci o určitý úhel ϕ podle určité rotačńı osy (jen lichá č́ısla,
č́ım větš́ı, t́ım menš́ı symetrie) [20, 24]. Tyto symetricky uspořádané hranice
vykazuj́ı oproti hranićım s náhodným uspořádáńım ńızké energie, odolnost
v̊uči interkrystalickému lomu a pro určitá Σ i schopnost hranic zrn migrovat.
[24, 25].

Hranice zrn maj́ı při plastické deformaci několik úloh: Působ́ı jako pře-
kážka (podle velikosti jejich energie a geometrického uspořádáńı bud’ překo-
natelná nebo nepřekonatelná) pro pohyb dislokaćı, č́ımž docháźı ke zpevňo-
váńı materiálu. Podle známého Hallova–Petchova vztahu se se zmenšuj́ıćı se
velikost́ı zrna (zvětšuj́ıćı se koncentraćı hranic v jednotce objemu) zvyšuje
mez kluzu. Mohou být i zdroji nových dislokaćı, např́ıklad dislokace v nich
ukotvené mohou p̊usobit jako Frank̊uv–Read̊uv zdroj. Jejich prostřednictv́ım
se při p̊usobeńı smykového napět́ı natáčej́ı jednotlivá zrna tak, aby jejich krys-
talová orientace byla výhodná pro skluz dislokaćı. Dislokace ze sousedńıch zrn
na sebe p̊usob́ı prostřednictv́ım napět’ových poĺı. Většina hranic zrn je ener-
geticky nestabilńıch a polykrystal se snaž́ı jejich energii γbound minimalizovat,
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Obrázek 1.4: Krystalografické parametry dvojčatěńı [26].

a to přitahováńım dislokaćı nebo pohybem (migraćı) hranic tak, aby se mi-
nimalizoval poměr mezi celkovým mezipovrchem (hranićı) a objemem zrn.
Velká zrna tedy maj́ı tendenci r̊ust a malá zanikat. Na segregaci a precipitaci
na hranićıch zrn také záviśı odolnost materiálu v̊uči interkrystalickému lomu
[5, 20, 22].

Daľśım d̊uležitým mechanismem plastické deformace je dvojčatěńı, při
němž se (na rozd́ıl od skluzu dislokaćı) naráz přemı́st́ı celý úsek mř́ıžky o zlo-
mek mezirovinné vzdálenosti. Tento zp̊usob deformace je tedy velmi rychlý.
Jako dvojče nazýváme takovou strukturu, jej́ıž krystalová mř́ıžka je zrca-
dlovým obrazem p̊uvodńı nedeformované mř́ıžky. Dvojčata nevznikaj́ı jenom
při p̊usobeńı vněǰśıch sil, ale můžou se vyskytnout už při tuhnut́ı taveniny,
při fázových přeměnách, př́ıpadně v pr̊uběhu rekrystalizace. U FCC poly-
krystal̊u k němu obvykle docháźı až po uskutečněńı určité části deformace
skluzem dislokaćı, dvojčatěńı tedy vyžaduje vyšš́ı smyková napět́ı. Následně
se při zvyšováńı napět́ı polykrystal může deformovat oběma mechanismy, at’

už současně nebo stř́ıdavě.
Krystalografické vztahy mezi dvojčetem a p̊uvodńı (matečnou) mř́ıžkou

lze popsat čtyřmi parametry – dvěma rovinami K1, K2 a dvěma směry
η1 a η2, které jsou znázorněny na obr. 2.3. Rovina K1 představuje rovinu
dvojčatěńı neboli rovinu habitu, v ńı lež́ı směr dvojčatěńı η1. Tato rovina
nepodléhá deformaci – je invariantńı. Druhou invariantńı rovinou je tzv. re-
ciproká dvojčatová rovina K2 náležej́ıćı matečné mř́ıžce a obsahuj́ıćı sdružený
směr dvojčatěńı η2 a která se při p̊usobeńı určitého smykového napět́ı otáč́ı do
polohy roviny KT

2 se směrem ηT2 , lež́ıćı už v mř́ıžce dvojčete. Osa této rotace
lež́ı v rovině K1 a je kolmá ke směru dvojčatěńı η1. Velikost smyku s je dána
vztahem s = 2 tanα, kde α je polovičńı úhel mezi směry η1 a η2. Všechny pa-
rametry dvojčatěńı je možné opět reprezentovat Thompsonovým čtyřstěnem
zobrazeným na obr. 1.5. Dvojčatěńı v FCC krystalu prob́ıhá v rovinách typu
{111} a směrech 〈112〉. V deformovaném Thompsonově čtyřstěnu na obrázku
jsou všechny vrstvy rovin typu {111} nad rovinou dvojčatěńı EFG vychýleny
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Obrázek 1.5: Thompson̊uv čtyřstěn před a po dvojčatěńı [26].

o n · a
6
〈112〉, kde a je mř́ıžková konstanta a n ∈ N.

Proces dvojčatěńı zahrnuje nukleaci a r̊ust dvojčete. Předpokládalo se, že
nukleace může být homogenńı (v téměř dokonalém krystalu) z čočkovitého
zárodku s dvojčatovými dislokacemi na hranićıch zárodku nebo častěji hete-
rogenńı, kdy dvojčatové zárodky vznikaj́ı na nečistotách nebo krystalových
poruchách s vhodnou konfiguraćı. Současné teoretické výpočty a experi-
mentálńı výsledky však teorii homogenńı nukleace nepodporuj́ı. Existuje
mnoho model̊u heterogenńı nukleace dvojčat, a to i zahrnuj́ıćıch štěpeńı
úplných dislokaćı na parciálńı se současným vytvářeńım vrstevných chyb,
které představuj́ı zárodek dvojčete. Podle Cottrellovy a Bilbyho teorie [27]
se v prostorově centrované kubické mř́ıžce (BCC) tvoř́ı zárodky dvojčat rotaćı
parciálńı dislokace kolem dislokačńıho dipólu úplné dislokace s Burgersovým
vektorem kolmým k rovině dvojčatěńı. Pro FCC krystal podle této teorie
takto vznikne monovrstva vrstevné chyby. Venables [28] navrhl pozměněný
mechanismus, který umožńı kontinuálńı r̊ust vrstevné chyby, jehož výsledkem
je mikroskopické dvojče. Jedná se o rozštěpeńı úplné dislokace, která lež́ı ve
dvou rovinách – obsahuje stupeň (jog) – na Shockleyovu a Frankovu dislokaci
a jejich interakci, v Thompsonově zápisu (viz obr. 2.3)

AC = Aα + αC .

I při dvojčatěńı tedy hraje roli skluz dislokaćı, který je iniciačńım a r̊ustovým
mechanismem. Při r̊ustu dvojčete významně převládá rychlost jeho r̊ustu ve
směru dvojčatěńı a dvojčata proto mı́vaj́ı lamelárńı tvar. V polykrystalech
jsou nukleace i r̊ust ovlivněny řadou faktor̊u jako je velikost zrn, energie
vrstevné chyby, absolutńı teplota, rychlost deformace a daľśımi [9, 26, 29].



Kapitola 2

Modelováńı plastické deformace

2.1 Molekulárńı dynamika

Fyzikálně-matematické modelováńı pevných látek a poč́ıtačové simulace je-
jich chováńı na atomové úrovni hraj́ı d̊uležitou roli ve fyzice pevných látek a
materiálovém výzkumu, protože představuj́ı efektivńı, rychlou a levnou alter-
nativu ke klasickým experimentálńım metodám. Pomoćı tohoto modelováńı
lze simulovat deformačńı procesy v pevné látce při p̊usobeńı vněǰśıch sil,
fázové transformace, š́ı̌reńı trhliny materiálem, radiačńı poškozeńı, chováńı
materiálu při vysokých teplotách a spoustu daľśıch. Śıla poč́ıtačových si-
mulaćı nespoč́ıvá jen v napodobeńı reálného experimentu, ale i v možnosti
modelováńı experiment̊u, které nejsou technicky možné nebo jsou těžko pro-
veditelné, i v možnosti předpov́ıdáńı chováńı materiál̊u, a t́ım i k navrhováńı
nových funkčńıch materiál̊u.

Chceme-li vyšetřovat vlastnosti systému vzájemně interaguj́ıćıch atomů
v pevné látce, mohli bychom řešit př́ıslušnou Schrödingerovu rovnici, ale
výsledku se dobereme jen pro několik speciálńıch př́ıpad̊u. Proto existuje
řada aproximativńıch metod poč́ıtačového modelováńı, které využ́ıvaj́ı r̊uzné
zp̊usoby popisu interakćı mezi atomy, at’ už je to popis pomoćı empirických
potenciál̊u nebo popis zahrnuj́ıćı kvantově-mechanické vlastnosti atomů (Har-
tree–Fockova metoda, Density Functional Theory), př́ıpadně jejich kombi-
nace. K poč́ıtačovému modelováńı (simulaci) časového vývoje souboru vzá-
jemně interaguj́ıćıch atomů nebo molekul se v současném výzkumu často
použ́ıvá deterministická metoda zvaná molekulárńı dynamika [30, 31].

Molekulárńı dynamika (MD) vycháźı z pohybových rovnic klasické fyziky
pro systém N atomů s danou počátečńı konfiguraćı – počátečńımi pozicemi
r0

1, ..., r
0
N a počátečńımi rychlostmi v0

1, ...,v
0
N , N ∈ N. Známe-li pozice atomů,

můžeme definovat rij ≡ ‖rij‖ = ‖ri−rj‖ jako vzdálenost mezi dvěma atomy

14
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označenými jako i a j a Vij(rij) jako potenciálńı energii interakce atomů i
a j. Celková potenciálńı energie systému atomů (meziatomový potenciál) je
potom

V (ri, ..., rN) =
N∑
i>j

Vij(rij)

a śıla, kterou p̊usob́ı j-tý atom na i-tý, je dána vztahem

fj→i = −∇Vij(rij),

a tedy celková śıla p̊usob́ıćı na i-tý atom je

fi =
N∑
j 6=i

fj→i.

Uvažujeme-li pouze translačńı pohyb atomů (molekul), k popisu pohybu i-
tého atomu o hmotnosti mi v poloze ri, na který p̊usob́ı śıla fi daná po-
tenciálńı energíı popisuj́ıćı interakce daného atomu s N − 1 ostatńımi atomy
v systému, se k źıskáńı zrychleńı atomu i použ́ıvá klasická Newtonova pohy-
bová rovnice

mi
d2ri
dt2

= fi. (2.1)

Známe-li zrychleńı, můžeme určit pozici a rychlost atomu i po určitém čase
numerickou integraćı a nahradit výchoźı konfiguraci hodnotami novými. Poté
se celý cyklus opakuje po zvolený počet iteraćı a źıskáme konečnou konfigu-
raci atomů a jejich rychlosti, z čehož urč́ıme i termodynamické vlastnosti
sledovaného systému jako je teplota a tlak, který definuje i napět́ı, č́ımž do-
staneme informace i o mechanických vlastnostech systému. Schéma výpočtu
je znázorněno na obr. 2.1 [32, 33].

Pro N atomů máme N diferenciálńıch rovnic (2.1) druhého řádu, které ale
poč́ıtač nedokáže snadno vyřešit. Proto se přistupuje k numerické integraci –
časové diskretizaci a převodu těchto rovnic na soustavu algebraických rovnic.
Uvažujeme-li vývoj systému atomů po určitý čas tend, rozděĺıme tuto dobu
na l krátkých časových úsek̊u ∆t = tend

l
. Je řada zp̊usob̊u, jak diskretizovat

pohybové rovnice a vyjádřit z nich člen s druhou derivaćı. V molekulárńı
dynamice se často použ́ıvá Verlet̊uv algoritmus a jeho obměny, který spoč́ıvá
v Taylorově rozvoji funkce ri(t) v bodech ri(t+ ∆t) a ri(t−∆t), tedy

ri(t+ ∆t) = ri(t) +
dri
dt

∆t+
1

2

d2ri
dt2

∆t2 +
1

6

d3ri
dt3

∆t3 +O(∆t4)

ri(t−∆t) = ri(t)−
dri
dt

∆t+
1

2

d2ri
dt2

∆t2 − 1

6

d3ri
dt3

∆t3 +O(∆t4) .
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Obrázek 2.1: Schéma výpočtu v MD [34].

Sečteńım těchto rovnic vypadnou členy s prvńı derivaćı dri
dt

= vi a třet́ı
derivaćı. Chceme-li znát rychlosti vi (např. pro kontrolu teploty pomoćı ter-
mostatu), naopak jejich odečteńım źıskáme předpis

vi(t) =
ri(t+ ∆t)− ri(t−∆t)

2∆t
+O(∆t2)

[32, 31, 35].

2.2 Empirické potenciály

Śılu fi źıskáme z celkové potenciálńı energie systému atomů V (ri, ..., rN),
kterou je vhodné vyjádřit jako funkci souřadnic atomů. Klasická molekulárńı
dynamika využ́ıvá k popisu interakćı mezi atomy empirické potenciály, ve
kterých se předpokládá, že atomy jsou pružně se srážej́ıćı kuličky. Některé po-
tenciály popisuj́ı interakce mezi dvojicemi atomů (Lennard̊uv–Jones̊uv, Buc-
kinghamův, ...), kde energie záviśı jen na vzdálenosti mezi atomy (krátkodo-
sahová část), př́ıpadně může být př́ıtomen i coulombický člen p̊usob́ıćı na
deľśı vzdálenosti. Takové potenciály se hod́ı k modelováńı iontových krys-
tal̊u. Jiné typy empirických potenciál̊u zahrnuj́ı i parametry jako např. úhly
mezi vazbami, koordinačńı č́ısla apod.

Tersoff̊uv potenciál uvažuje i řád vazeb a úhly mezi nimi a byl vytvořen
k popisu systémů s kovalentńımi vazbami, úspěšně se však použ́ıvá i při
modelováńı materiál̊u s kovalentně-kovovými vazbami. Hlavńı Tersoffovou
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myšlenkou bylo uvažováńı geometrie nejbližš́ıho okoĺı sledovaného atomu,
jako je počet a rozmı́stěńı nejbližš́ıch soused̊u, které př́ımo ovlivňuj́ı řád a t́ım
i śılu vazeb. Řád vazby je nepř́ımo úměrný koordinačńımu č́ıslu, s kompro-
misem mezi řádem vazeb a počtem vazeb určuj́ıćıch rovnovážnou koordinaci.
Celková energie E je dána součtem vazebných energíı Vij

E =
1

2

∑
i

∑
j 6=i

Vij, Vij = fC(rij)[aijfR(rij) + bijfA(rij)] ,

kde i a j (v daľśıch výpočtech i k) znač́ı jednotlivé atomy a rij vzdálenost
mezi i-tým a j-tým atomem. Funkce

fR(r) = Ae−λ1r

reprezentuje odpudivý párový potenciál,

fA(r) = −Be−λ2r

přitažlivý párový potenciál. Fitované koeficienty A a B maj́ı význam energie
a koeficienty 1

λ1
a 1
λ2

maj́ı význam délek.

fC(r) =


1 pokud r < R−D,
1
2
− 1

2
sin
(π(r−R)

2D

)
pokud R−D < r < R +D,

0 pokud r > R +D

je funkce omezuj́ıćı rozsah potenciálu (cutoff function) kv̊uli sńıžeńı výpočetńı
náročnosti. Součet délek R+D je vzdálenost uvažovaná pro výpočet (cutoff
distance). Funkce bij, která je zde kĺıčová, byla zvolena jako

bij = (1 + βnηnij)
− 1

2n , ηij =
∑
k 6=i,j

fC(rik)γijkg(θijk)e
λm3 (rij−rik)m .

Zat́ımco bezrozměrové parametry β a n jsou použity pro dvouatomové in-
terakce, ve funkci ηij již vystupuje tř́ıatomová (three-body) interakce mezi
centrálńım atomem i, atomem j s vazbou na i a atomem k, jenž ovlivňuje
vazbu atomů i a j ve smyslu řádu jejich vazby – zde je onen vliv nejbližš́ıho
okoĺı na řád vazby. Funkce ηij vyjadřuje tzv. zobecněné koordinačńı č́ıslo,
které nemuśı být celoč́ıselné. Funkce

g(θ) = 1 +
c2

d2
− c2

d2 + (h− cos θ)2

záviśı na úhlu θijk mezi vazbami atomů ij a ik. Zde vystupuj́ıćı parame-
try výpočtu (p̊uvodně použité v Tersoffově modelu) m = 3, h, c, d, cos θ,
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γ = 1 jsou bezrozměrové, 1
λ3

má význam délky a všechny se vztahuj́ı jen
k tř́ıatomové interakci. Koeficient aij slouž́ı k omezeńı dosahu odpudivého
potenciálu [31, 36, 37, 38].

Potenciál založený na odpudivé coulombické interakci mezi dvěma částice-
mi vytvořili např. Ziegler, Biersack a Littmark (ZBL). Zde nevystupuj́ı žádné
fitované parametry, nejsou brány v úvahu mechanismy vazeb a potenciálńı
energie záviśı pouze na atomových č́ıslech Z1, Z2. Vazebné energie jsou vyjá-
dřeny jako

Vij =
1

4πε0

Z1Z2e
2

rij
φ
(rij
a

)
,

kde

a =
0.8854a0

Z0.23
1 + Z0.23

2

je délka závisej́ıćı na atomových č́ıslech a Bohrově radiu a0 a exponenciálně
klesaj́ıćı funkce

φ(x) = 0.1818e−3.2x + 0.5099e−0.9423x + 0.2802e−0.4029x + 0.02817e−0.2016x

záviśı na bezrozměrové vzdálenosti x [31, 39].
Dı́ky empirickým potenciál̊um můžeme modelovat velké množstv́ı atomů

(až 108 atomů) v relativně krátkých časech, ale na úkor přesnosti – nebereme
v úvahu chováńı elektron̊u, také počet fitovaných parametr̊u někdy bývá
vysoký. Větš́ı přesnost výpočt̊u nab́ızej́ı poloempirické potenciály, ve kterých
se některé parametry nafituj́ı podle experimentálně zjǐstěných vlastnost́ı a
chováńı elektron̊u je popsáno metodami kvantové mechaniky. Tato ab initio
molekulárńı dynamika (AIMD) je však výpočetně daleko náročněǰśı a počet
atomů v systému i časový interval je značně omezen.

Na počátku 80. let 20. stolet́ı vypracovali Murray S. Daw a M. I. Baskes
[40] podle schématu starš́ı metody kvaziatomu tzv. metodu vnořeného atomu
(embedded-atom method – EAM) k výpočtu poloempirického potenciálu.
Vycházeli z Hohenbergova–Kohnova teorému, že elektronová hustota jed-
noznačně určuje energii systému. V EAM se na každý atom nahĺıž́ı jako
na vnořený v elektronovém oblaku o dané hustotě, který vytvářej́ı ostatńı
atomy. Potenciálńı energie souboru N atomů pak záviśı jak na párové in-
terakčńı energii mezi jádry atomů i a j, tak na př́ıspěvku každého atomu
k elektronovému oblaku (electron cloud contributing function) a na energii
plynoućı z toho, že atom v tomto oblaku sám sed́ı (embedding function Fi).

Volbou vhodné funkce Fi se urč́ı energie V emb
i i-tého atomu v poloze ri,

který přisṕıvá k celkové elektronové hustotě, jako

V emb
i = Fi(ρ

M
i ),
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kde ρM
i představuje elektronovou hustotu atomů matrice bez př́ıspěvku atomu

i. Předpokládáme-li, že tato hustota je součtem elektronových hustot atomů
ρatom
j , pro j 6= i a že elektronová hustota jednotlivých atomů záviśı jen na

jejich vzdálenosti rij = ri − rj, můžeme hustotu ρM
i vyjádřit jako

ρM
i =

N∑
j=1, j 6=i

ρatom
j (rij) .

Párová repulzivńı interakčńı energie V pair
i se vyjádř́ı pomoćı funkćı Zi, které

představuj́ı efektivńı náboje a popisuj́ı krátkodosahové efekty (několik An-
gströmů), jako

V pair
i =

1

2

N∑
j=1, j 6=i

Zi(rij)Zj(rij)

rij

a sečteńım všech člen̊u źıskáme výraz pro celkový potenciál

V =
N∑
i=1

Fi

(
N∑

j=1, j 6=i

ρatom
j (rij)

)
+

1

2

N∑
i=1

N∑
j=1, j 6=i

Zi(rij)Zj(rij)

rij
. (2.2)

Hodnoty parametr̊u Fi a Zi v rovnici (2.2) se nafituj́ı podle typu mode-
lovaného materiálu, např́ıklad s využit́ım interpolace kubickými B-spliny,
a elektronové hustoty atomů ρatom

j se vypoč́ıtaj́ı např. pomoćı Hartreeho–
Fockovy aproximace nebo metodami teorie funkcionálu hustoty.

Tento potenciál je vhodný zejména k modelováńı materiál̊u s (převážně)
kovovými vazbami. Předpokládá se, že elektronový oblak kolem každého
atomu je kulově symetrický, tedy že potenciálńı energie nezáviśı na orientaci
vazeb. Tato aproximace je vhodná pro přechodové kovy s FCC strukturou,
protože ty mı́vaj́ı bud’ jen málo nebo naopak téměř úplně zaplněný d-orbital
a (oproti s-orbital̊um a p-orbital̊um) lokalizovaněǰśı elektrony d-orbitalu tvoř́ı
sṕı̌se kovalentněǰśı, tedy v́ıce směrové vazby. Pro výpočet energíı, které jsou
závislé i na úhlech mezi vazbami, byla vytvořena modified embedded-atom
method, ve které se uvažuje anizotropńı elektronový oblak [30, 31, 40, 41].

2.3 Viriálńı śıly

V molekulárńı dynamice se tlak a teplota systému často poč́ıtá metodou
založenou na Clausiově viriálńım teorému. Clausius při odvozeńı stavové rov-
nice vycházel z formálńıho výrazu

mi
d

dt

(
ri ·

dri
dt

)
= miri ·

d2ri
dt2

+mi

(dri
dt

)2

.
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Dále použil sumaci přes všechny atomy a všechny členy rovnice zpr̊uměroval.
Uvažujeme-li izolovaný systém atomů, je člen na levé straně rovnice předsta-
vuj́ıćı vněǰśı śıly roven nule. S ohledem na fyzikálńı význam daných výraz̊u
pak źıskáme vztah

0 =
〈 N∑

i=1

ri · Fi
〉

+
〈 N∑

i=1

mi · v2
i

〉
, (2.3)

kde prvńı člen na pravé straně je středńı hodnota kvantity, kterou Clausius
nazval viriál W a druhý člen je zřejmě dvojnásobek středńı hodnoty kine-
tické energie K. Termodynamická teplota T systému atomů a jeho středńı
kinetická energie K spolu podle ekvipartičńıho teorému souvisej́ı vztahem

〈K〉 =
3

2
NkbT ,

kde kb je Boltzmannova konstanta. Teplotu lze tedy vyjádřit jako

T =
2

3Nkb

K =
2

3Nkb

N∑
i=1

1

2
miv

2
i .

Ve viriálu W vystupuje śıla Fi, kterou můžeme rozložit na dvě složky

Fi = fPi + fi.

Uvažujme p̊usobeńı vněǰśıho hydrostatického tlaku na atomy na hranici mo-
delované oblasti a člen fPi je śıla závisej́ıćı na tomto tlaku. Máme-li krych-
lovou modelovanou oblast (simulačńı buňku) o délce hrany L a počátek
souřadnicové soustavy v rohu buňky, śıla fPi p̊usob́ı na atomy na pozićıch
x = 0, x = L, y = 0, y = L, z = 0 a z = L a př́ıspěvek této śıly k viriálu je〈 N∑

i=1

ri · fPi
〉

= 3(0− L · PL2) = −3PV.

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

0 = 3NkbT +
〈 N∑

i=1

ri · fi
〉
− 3PV

nebo v ekvivalentńım tvaru

PV = NkbT −
1

3

〈 N∑
i,j<i

rij ·
∂Vij
∂rij

〉
,

ze které se urč́ı tlak a teplota systému atomů [42].
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2.4 Nosého–Hoover̊uv termostat

Použit́ım technik ke kontrole teploty a tlaku je možné pomoćı MD generovat
statistická data, z nichž lze vypoč́ıtat r̊uzné energetické, termodynamické,
strukturńı i dynamické vlastnosti. V molekulárńı dynamice se často využ́ıvaj́ı
dva př́ıstupy: Bud’ předpokládáme, že je systém izolovaný, tedy že nedocháźı
k přestupu energie ani hmoty mezi systémem a jeho okoĺım a celková energie
E = V +K, počet atomů N celkový objem V se zachovávaj́ı (microcanonical
ensemble NVE), nebo předpokládáme, že nemůže doj́ıt k přenosu hmoty, ale
může docházet k přenosu energie a zachovává se termodynamická teplota
T ∼ K, objem (resp. tlak) a počet atomů (canonical ensamble NVT, resp.
NPT). Takový systém si lze představit jako ponořený do tepelné lázně o
konstantńı teplotě [31, 43].

Konstantńı teplotu lze udržovat přeškálováńım rychlost́ı atomů po každém
kroku, hladš́ı změny rychlost́ı dokážou zajistit tzv. termostaty funguj́ıćı na
r̊uzných principech. V simulaćıch uvedených v této práci je použit Nosého–
Hoover̊uv termostat, d́ıky němuž lze simulovat systémy, které se asympto-
ticky bĺıž́ı statistickému souboru NVT nebo NPT. Hlavńı myšlenkou Nosého
[44] je rozš́ı̌reńı systému atomů (tedy i stupň̊u volnosti) o exterńı systém (ima-
ginárńı tepelnou lázeň) definováńım daľśı, fiktivńı dynamické proměnné s̃. In-
terakce mezi reálným a rozš́ı̌reným systémem je vyjádřena pomoćı přeškálo-
váńı času a rychlost́ı atomů podle vztahu

dt = s̃dt̃ , ṽi ≡
dr̃i

dt̃
= s̃

dri
dt
≡ s̃ṙi ,

kde vlnka znač́ı veličiny v rozš́ı̌reném systému. To lze interpretovat jako
výměnu tepla mezi reálným a exterńım systémem. Potenciálńı energii V s̃

a kinetickou energii E s̃
kin spojené s proměnnou s̃ definujeme jako

V s̃ = (f + 1)kbT
ex ln s̃ a E s̃

kin =
1

2
Q ˙̃s2 ,

kde f je počet stupň̊u volnosti reálného systému, T ex je teplota exterńıho
systému a efektivńı hmotnost Q > 0 určuje frekvenci termostatu, tedy rych-
lost oprav teploty. V s̃ je zvolena tak, aby systém odpov́ıdal kanonickému
souboru NVT a E s̃

kin tak, aby bylo možné sestavit pohybovou rovnici pro s̃.
Pohybové rovnice pro r̃i = ri a s̃ se źıskaj́ı z Lagrangeovy rovnice

d

dt

(
∂L
∂Ȧ

)
=
∂L
∂A

,

kam za A dosad́ıme r̃i a s̃ a př́ıslušný lagrangián má tvar

L =
∑
i

1

2
mi

˙̃r2
i s̃

2 − V (r̃1, ..., r̃N) +
1

2
Q ˙̃s2 − (f + 1)kbT

ex ln s̃ .
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Pohybové rovnice maj́ı pak tvar

mi
d2r̃i
dt2
≡ mi

¨̃ri = − 1

s̃2
∇r̃iV (r̃1, ..., r̃N)−mi

2 ˙̃s

s̃
˙̃ri

Q
d2s̃

dt2
≡ Q¨̃s =

∑
i

mi
˙̃r2
i s̃−

(f + 1)kbT
ex

s̃
.

Přeškálováńı času nicméně neńı úplně praktické a je poněkud neintuitivńı.
Hoover [45] navrhl obměnu této metody, ve které se využije transformace
souřadnic a substituce

s = s̃, ṡ = s̃ ˙̃s, s̈ = s̃2 ¨̃s+ s̃ ˙̃s2, ri = r̃i, ṙi = s̃ ˙̃ri, r̈i = s̃2 ¨̃ri + s̃ ˙̃s ˙̃ri, γ =
ṡ

s

a pohybové rovnice lze pak napsat v proměnných reálného systému jako

mir̈i = −∇riV (r1, ..., rN)−miγṙi

Qγ̇ =
∑
i

miṙ
2
i − (f + 1)kbT

ex ,

ze kterých je zřejmé, že člen miγṙi má význam jisté třećı nebo ”urychlo-
vaćı”śıly, protože γ může být i záporné. Pohybovou rovnici pro γ lze napsat
i ve tvaru

Qγ̇ = fkbT (t)

(
1− (f − 1)T ex

fT (t)

)
.

Na základě tohoto termostatu byly vyvinuty daľśı, robustněǰśı metody,
např. v Nosého–Hooverových řetězćıch (Nosé–Hoover chains) se uvažuje něko-
lik exterńıch systémů a p̊uvodńı systém atomů je rozš́ı̌ren o daľśı stupně vol-
nosti, ale za cenu toho, že tento systém neńı hamiltonovský [31, 44, 45, 46, 47].



Kapitola 3

Pozorováńı krystalových
poruch transmisńım
elektronovým mikroskopem

3.1 Konstrukce transmisńıho elektronového

mikroskopu

Vývoj transmisńıho elektronového mikroskopu (TEM) Maxem Knollem a
Ernstem Ruskou ve 30. letech 20. stolet́ı představoval milńık v pozorováńı
struktur, které nejsou rozlǐsitelné světelným mikroskopem. V TEM namı́sto
viditelného světla procháźı tenkým vzorkem proud elektron̊u urychlených
napět́ım 100–400kV, tedy elektronových vln o velmi krátké (o mnoho řád̊u
menš́ı než viditelné světlo) vlnové délce a skleněné čočky jsou nahrazeny elek-
tromagnetickými. TEM se skládá ze čtyř hlavńıch část́ı: tubusu s elektrono-
vou optikou, vakuového systému (nesmı́ docházet k rozptylu elektron̊u na
molekulách vzduchu), elektroniky (k napájeńı čoček, zdroj vysokého napět́ı)
a ř́ıdićıho a vyhodnocovaćıho softwaru.

Tubus se děĺı na osvětlovaćı a zobrazovaćı část, kde osvětlovaćı soustavu
tvoř́ı tryska (elektronové dělo) s kondenzorovými čočkami a zobrazovaćı sou-
stava zahrnuje objektiv, mezičočky a projektiv. Elektrony jsou extrahovány
z elektronové trysky, kterou bývá termoemisńı nebo autoemisńı katoda (často
se použ́ıvá Schottkyho katoda), prot́ınaj́ı se v křižǐsti a pohybuj́ı se soustavou
elektromagnetických čoček a clon. Kondenzory usměrňuj́ı svazek elektron̊u do
optické osy a přenášej́ı elektronový paprsek z křižǐstě na vzorek. Transmisńı
elektronový mikroskop a schematické znázorněńı tubusu jsou na obrázćıch
3.2 a 3.1.

Kromě Wehneltova válce obklopuj́ıćıho elektronové dělo, který má funkci

23
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elektrostatické čočky a formuje křižǐstě, bývaj́ı obvykle ostatńı čočky elek-
tromagnetické. Tyto čočky vytvářej́ı velmi nehomogenńı rotačně symetrické
magnetické pole, j́ımž jsou urychlené elektrony fokusovány, a to v d̊usledku
p̊usobeńı Lorentzovy śıly. Trajektoríı let́ıćıho elektronu je šroubovice. Ob-
raz źıskaný v TEM je převrácený a pootočený, a to v závislosti na ve-
likosti bud́ıćıho proudu I ve vinut́ı čočky. Elektromagnetické čočky nelze
sestrojit jako rozptylné, pouze jako spojné, přičemž se rozptylné čočky na-
hrazuj́ı několika r̊uznými spojnými čočkami za sebou. Rozlǐsovaćı schopnost
TEM je omezena aberacemi elektromagnetických čoček a typově to jsou
stejné vady jako u těch skleněných (sférická vada, astigmatismus, chroma-
tická vada, koma). Pro redukci aberaćı se použ́ıvaj́ı speciálńı sestavy čoček,
např. stigmátory.

Objektiv představuje nejvýkonněǰśı čočku mikroskopu – poskytuje největ-
š́ı zvětšeńı. Předevš́ım na jeho kvalitě záviśı teoretická rozlǐsovaćı schopnost
TEM, která je pro sférickou vadu objektivu CS a vlnovou délku elektronu
(při urychlovaćım napět́ı U = 200 kV je λ = 2.51 pm) definována vztahem

δ = 0.91(CSλ
3)

1
4 .

Rozlǐsovaćı schopnost δ lze tedy zlepšit ještě větš́ım urychleńım elektron̊u, což
s sebou ale nese úskaĺı v podobě finančńı náročnosti a velké pravděpodob-
nosti radiačńıho poškozeńı vzorku, nebo zmenšeńım sférické vady. Sférická
vada objektivu je zhruba rovna ohniskové vzdálenosti objektivové čočky (0.5–
6 mm), a jej́ı pólové nástavce tud́ıž musej́ı být velmi bĺızko u sebe. Vzhledem
k tomu, že držák vzorku je umı́stěn mezi nimi, možnost naklápěńı vzorku
se t́ım značně omeźı. Konstrukce objektivu bývá často kompromisem mezi
rozlǐsovaćı schopnost́ı a možnostmi naklápěńı vzorku.

Mezičočky a projektivové čočky slouž́ı k daľśımu zvětšeńı. Svazek následně
dopade na fluorescenčńı st́ıńıtko a obraz je sńımán např. CCD kamerou.

Velkou výhodou TEM je, že kromě vysokorozlǐsovaćıho mikroskopu zastá-
vá i funkci difraktografu, př́ıpadně spektroskopu, pokud je vybaven energiově
disperzńım spektrometrem (EDX) nebo spektrometrem energiových ztrát
elektron̊u (EELS), a lze tud́ıž provádět i lokálńı chemickou mikroanalýzu.
V některých TEM lze provádět i in-situ experimenty. Kromě sńımk̊u s vy-
sokým, až atomovým rozlǐseńım, můžeme źıskat pomoćı jednoho př́ıstroje
(mimo jiné) i informace o krystalové struktuře, orientaci i složeńı jednot-
livých fáźı, informace o parametrech krystalových poruch a daľśı [14, 48, 49].
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Obrázek 3.1: Schematické znázorněńı
tubusu TEM [14].

Obrázek 3.2: JEOL JEM-2200FS
[14].
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3.2 Vznik obrazu v TEM

Interakćı elektron̊u z primárńıho svazku se vzorkem docháźı k jejich rozptylu,
což má za následek nerovnoměrné rozložeńı intenzity elektron̊u na spodńı
straně vzorku. Tuto intenzitu následně sńımáme. Přisṕıvá k ńı hlavně elas-
tický rozptyl, neelasticky rozptýlené elektronovy tvoř́ı pozad́ı obrazu. Elek-
tronová vlna může při pr̊uchodu vzorkem změnit jak svoji amplitudu, tak
fázi, přičemž oba mechanismy přisṕıvaj́ı k vytvářeńı kontrastu ve výsledném
obrazu. Amplitudový kontrast je dán předevš́ım lokálńı tloušt’kou a prv-
kovým složeńım komponent vzorku (hmotový-tloušt’kový kontrast), kdy s ros-
toućı tloušt’kou a zvětšuj́ıćı se hustotou ve vzorku klesá intenzita elektron̊u
v d̊usledku jejich větš́ıho rozptylu. Fázový kontrast vzniká interferenćı elek-
tronových vln a d́ıky němu můžeme pozorovat např. tloušt’kové kontury,
Fresnelovy proužky atd. Změny intenzity zp̊usobené lineárńımi, plošnými i
objemovými krystalovými poruchami jsou zp̊usobeny kombinaćı těchto dvou
základńıch druh̊u kontrastu – amplitudového a fázového.

Takto vzniklý kontrast samotný ale obecně nebývá dostatečný pro pozo-
rováńı, a proto se k jeho zlepšeńı použ́ıvaj́ı daľśı metody, např. přidáńı ob-
jektivové clony, která zachycuje elektrony rozptýlené pod úhlem větš́ım než
př́ısluš́ı poloměru clony (rozptylový kontrast). V krystalických materiálech
se často využ́ıvá i difrakčńıho kontrastu.

Difrakce spoč́ıvá v elastickém koherentńım rozptylu elektromagnetických
vln na překážce, jež je svou velikost́ı srovnatelná s vlnovou délkou p̊usob́ıćıho
zářeńı. Sekundárńı vlny jsou pak vyzářeny jen z těch část́ı vlnoplochy, kterým
překážka nebráńı v š́ı̌reńı, docháźı k jejich vzájemné interferenci a výsledná
amplituda pole za překážkou je podle Huygens–Fresnelova principu super-
pozićı těchto elementárńıch vln. Překážkou pro elektronové vlny jsou jádra
st́ıněná elektronovými obaly atomů tvoř́ıćıch krystalové roviny (v́ıce o difrakci
např. v [50]). Rozptýlený svazek je oproti primárńımu ve fázovém posuvu
o 90◦. Elektrony jsou v závislosti na krystalové struktuře rozptylovány do
r̊uzných směr̊u. Difrakce na osnově rovin je schematicky znázorněna na obr.
3.3.

Difrakčńı obrazec sestává v př́ıpadě materiál̊u zkoumaných v této práci
z izolovaných difrakčńıch stop (Braggových reflex́ı), z nichž stopa ve středu
difraktogramu O nálež́ı př́ımému svazku a ostatńı stopy G difraktovaným
svazk̊um a představuj́ı uzly reciproké mř́ıže. Jedna řada difrakčńıch stop
vzniká při difrakci na vzájemně rovnoběžných krystalových rovinách (os-
novách rovin) př́ımé mř́ıže typu (hkl). Vektor reciproké mř́ıže ghkl je normálou
k osnově rovin (hkl).

Difrakčńı kontrast, převážně amplitudový, źıskáme výběrem oblasti vzor-
ku selekčńı clonou v obrazové rovině objektivu, přepnut́ım mikroskopu do
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Obrázek 3.3: Difrakce na osnově rovin [48].

difrakčńıho režimu, tj. přeostřeńım mezičočky, a zobrazeńım projektivem
zvětšené zadńı ohniskové roviny objektivu. Tento typ difrakce se označuje
jako selected area diffraction. Vycloněńım primárńıho svazku objektivovou
clonou źıskáme po přepnut́ı do obrazového režimu obraz ve světlém poli, vy-
cloněńım difraktovaného svazku zobrazeńı v tmavém poli. Při zobrazeńı ve
světlém poli tedy k intenzitě obrazu přisṕıvaj́ı pouze elektrony z primárńıho
svazku a ty části vzorku, na kterých elektrony difraktovaly, se jev́ı jako
tmavé, nebot’ difraktované elektrony byly zachyceny objektivovou clonou a
nepřisṕıvaj́ı k výsledné intenzitě. Při zobrazeńı v tmavém poli se naopak
části vzorku, ze kterých vzešel daný difraktovaný svazek, jev́ı světlé a k in-
tenzitě obrazu nepřisṕıvaj́ı elektrony z př́ımého ani ostatńıch difraktovaných
svazk̊u. Kontrast v obou poĺıch lze zlepšit částečným odfiltrováńım neelas-
ticky rozptýlených elektron̊u, které přisṕıvaj́ı k difúzńımu pozad́ı obrazu.

Difrakčńı kontrast se významně měńı se změnou orientace krystalových
rovin v̊uči primárńımu svazku. Je žádoućı naj́ıt na vzorku mı́sto s takovou
orientaćı, která je bĺızko Braggovy polohy, př́ıpadně ho do této polohy na-
klopit. Vzhledem k typickým rozměr̊um krystalové mř́ıžky a vlnové délky
elektronu (v závislosti na jeho urychleńı) vycháźı podle Braggovy rovnice

2dhkl sin θ = nλ ,

kde dhkl je mezirovinná vzdálenost a n řád difrakce, Bragg̊uv úhel θ velmi
malý – většinou menš́ı než 1◦, takže k difrakci docháźı, jsou-li krystalové
roviny téměř rovnoběžné s primárńım svazkem. Avšak Braggova podmı́nka
může být např. v bĺızkosti osy některé zóny splněna pro v́ıce svazk̊u, a tak je
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intenzita př́ımého svazku značně ochuzena o difraktované elektrony. Rovněž
docháźı k interakci mezi silnými svazky, což ztěžuje interpretaci obrazu. Proto
je často výhodné naklopit vzorek do tzv. dvousvazkové polohy, ve které je
excitován jediný silný difraktovaný svazek ghkl. Volbou ghkl voĺıme osnovu
krystalových rovin hkl nacházej́ıćı se v difrakčńı poloze [14, 48, 50, 51, 52].

3.3 Amplituda rozptýlené vlny

V této podkapitole je použita kinematická aproximace difrakce, v ńıž předpo-
kládáme pouze elastický koherentńı rozptyl na atomech, neuvažujeme v́ıce-
násobný rozptyl ani změnu intenzity dopadaj́ıćı vlny.

V d̊usledku uspořádáńı atomů v krystalové mř́ıžce FCC docháźı při difrak-
ci na některých krystalových rovinách k destruktivńı interferenci sekundár-
ńıch elektronových vln, což se projev́ı v difrakčńım obrazci chyběj́ıćımi sto-
pami od daných rovin (extinkce neboli vyhaśınáńı difrakčńıch stop). Tento
fenomén je popsán tzv. strukturńım faktorem.

Vlnovou funkci primárńıho svazku elektron̊u v závislosti na polohovém
vektoru vztažného atomu ψ0(r) uvažujeme jako rovinnou elektromagnetickou
vlnu

ψ0(r) = φ0e2πik0·r ,

kde φ0 je amplituda této nerozptýlené vlny a k0 jej́ı vlnový vektor (defino-
vaný v reciprokém prostoru), zat́ımco vlnovou funkci ψg(r) vlny rozptýlené
vztažným atomem jako kulovou vlnu

ψg(r,k) = φg(k)
e2πikr

r
,

kde φg(k) je amplituda rozptýlené vlny v závislosti na vlnovém vektoru k a
můžeme ji vyjádřit jako

φg(k) = f(θ)e2πi(k−k0)·r . (3.1)

Funkce f(θ) se nazývá atomový rozptylový faktor a charakterizuje schopnost
jednoho atomu rozptylovat elektromagnetické vlněńı podle vztahu (odvozeńı
např. v [48])

f(θ) =
m0e2

8πε0h2

( λ

sin θ

)2

(Z − frtg) ,

záviśı tedy na vlnové délce λ dopadaj́ıćıho zářeńı, Braggově úhlu θ a ato-
movém č́ısle Z charakterizuj́ıćım elastický nekoherentńı rozptyl na jádru
atomu. Výraz frtg představuje atomový rozptylový faktor pro fotony rent-
genového zářeńı, které se rozptyluje jen na elektronovém obalu a popisuje
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koherentńı rozptyl elektronové vlny. Atomový rozptylový faktor fi i-tého
atomu v základńı buňce je Fourierovou transformaćı elektrostatického po-
tenciálu daného atomu V i

at(ri).
Definujme difrakčńı vektor jako ∆k = k − k0, který při splněńı Laueho

podmı́nek (viz [50]), tj. plat́ı-li ∆k = ghkl, udává difrakčńı úhel 2θ, který
primárńı svazek k0 sv́ırá s difraktovaným svazkem k. V prvńı Bornově apro-
ximaci lze vlnovou funkci rozptýlené elektronové vlny N atomy s polohovými
vektory rj vyjádřit předpisem

ψg(r,∆k) =
e2πikr

r

N∑
j=1

f(rj)e
2πi∆k·rj .

Položme rj = rm +ri, kde rm představuje polohové vektory bodu se souřad-
nicemi [uvw] Bravaisovy mř́ıžky a ri polohové vektory atomů báze v buňce.

Zanedbáńım faktoru e2πikr

r
(nebot’ budeme uvažovat druhou mocninu) a uvá-

žeńım vztahu daným translačńı symetríı (periodocitou) krystalové mř́ıže f(ri)
= f(rm + ri) dostaneme výraz

ψg(∆k) =
∑
rm

e2πi∆k·rm
∑
ri

f(ri)e
2πi∆k·ri ,

ve kterém člen
L(∆k) =

∑
rm

e2πi∆k·rm

nazýváme tvarový faktor a člen

F (∆k) =
∑
ri

f(ri)e
2πi∆k·ri

strukturńı faktor, který představuje celkovou amplitudu vlny rozptýlené ele-
mentárńı buňkou (daleko od překážky). Vzhledem k tomu, že plat́ı

∆k = ghkl = ha∗ + kb∗ + lc∗ a ri = xia + yib + zic ,

kde a∗, b∗, c∗ jsou vektory elementárńı reciproké buňky, xi, yi, zi zlomkové
souřadnice i-tého atomu a a, b, c vektory elementárńı buňky př́ımé mř́ıžky,
které jsou s vektory reciproké mř́ıže ortonormálńı, źıskáme pro strukturńı
faktor v přesné Braggově poloze výraz

F (∆k) = Fhkl =
∑
i

f(ri)e
2πi(hxi+kyi+lzi) , (3.2)

který po dosazeńı souřadnic FCC mř́ıžky přejde na tvar

Fhkl = f
(
1 + eπi(h+k) + eπi(k+l) + eπi(h+l)

)
.
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Pokud jsou všechny indexy jen sudá nebo jen lichá č́ısla, je Fhkl = 4f , po-
kud jsou ale indexy smı́̌sené, je Fhkl = 0 a došlo k destruktivńı interferenci
jednotlivých sekundárńıch elektronových vln. Toto plat́ı, uvažujeme-li v bázi
krystalu stejné atomy (stejný rozptylový faktor), v př́ıpadě r̊uzných atomů
se na mı́stě zakázané reflexe může objevit slabá reflexe nadstruktury.

Je-li krystal mı́rně vychýlený z přesné Braggovy polohy, pak ṕı̌seme

∆k = k − k0 = g + sg ,

kde sg = sxa
∗+syb

∗+szc
∗ nazýváme excitačńı vektor, který v kolmém směru

na g spojuje Ewaldovu kouli [50] s bodem G reciproké mř́ıže, kterým by koule
procházela, kdyby krystal v Braggově poloze byl. Velikost excitačńıho vektoru
se označuje jako excitačńı chyba.

Celkovou intenzitu elektronové vlny difraktované celým krystalem v ki-
nematické aproximaci můžeme vyjádřit vztahem (odvozeńı viz [14])

|ψ(∆k)|2 =
|Fhkl|2

r2Ω2

sin2(πsxNxa)

(πsxa)2

sin2(πsyNyb)

(πsyb)2

sin2(πszNzc)

(πszc)2
,

kde Ω je objem elementárńı buňky, Nx, Ny, Nz jsou počty elementárńıch
buněk o velikosti a, b, c podél os x, y, z a předpokládáme ideálńı krystal o
tvaru pravoúhlého rovnoběžnostěnu. Čitatel zde vyjadřuje oscilace inten-
zity v závislosti na složkách excitačńıho vektoru sg. Amplituda vlny difrak-
tované krystalem je Fourierovou transformaćı elektrostatického potenciálu
všech jeho atomů [14, 50, 52, 53].

3.4 Kontrast na krystalových poruchách

Dı́ky difrakčńımu kontrastu můžeme pozorovat krystalové poruchy, a to dis-
lokace, vrstevné chyby, ńızkoúhlové i vysokoúhlové hranice zrn, precipitáty i
daľśı poruchy. Kontrast sńımaného obrazu záviśı na typu defektu, jeho poloze
ve vzorku a difrakčńıch podmı́nkách.

Je-li vzorek ve dvousvazkové poloze, na difraktogramu tedy pozorujeme
jen dvě silné stopy – od př́ımého a difraktovaného svazku a ostatńı reflexe jsou
zanedbatelné, můžeme pro vyjádřeńı vlnové funkce uvnitř krystalu využ́ıt
dvousvazkovou aproximaci ve tvaru

ψ(r) = φ0e2πik0·r + φge
2πik·r,

kde k0 je vlnový vektor př́ımého a k difraktovaného svazku. Jedná se o
jednoduchou aproximaci v dynamické teorii difrakce, ve které uvažujeme
v́ıcenásobnou difrakci a vzájemné ovlivňováńı svazk̊u, což vede k periodickým
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změnám jejich amplitud a t́ım i intenzit. Vzájemné provázáńı amplitud je
popsáno Howie–Whelanovou soustavou dvou obyčejných diferenciálńıch rov-
nic pro ideálńı krystal

dφg
dz

=
iπ

ξg
φ0e−2πi(k−k0)·r +

iπ

ξ0

φg

dφ0

dz
=

iπ

ξg
φge

2πi(k−k0)·r +
iπ

ξ0

φ0 ,

kde ξ0 je extinkčńı délka dopředného rozptylu, tedy charakteristická vzdále-
nost ve vzorku, na které se intenzita svazk̊u difraktuj́ıćıch do p̊uvodńıho
směru zeslab́ı na nulu a ξg je extinkčńı délka svazk̊u difraktuj́ıćıch ve směru
vektoru k. Ve většině kov̊u se hodnota ξg pohybuje mezi 20 až 50 nm.

Vliv krystalových poruch lze popsat funkćı R(r), jež vyjadřuje posunut́ı
vzhledem k poloze r v ideálńı krystalové mř́ıžce. Vezmeme-li v úvahu vysokou
rychlost elektron̊u v primárńım svazku, bude úhel rozptylu při difrakci velmi
malý a můžeme (stač́ı-li nám rozlǐseńı v řádu několika nanometr̊u) použ́ıt
sloupcovou aproximaci: Označ́ıme libovolný bod na spodńı straně vzorku,
odkud je sńımán obraz, jako P . V tomto bodě se poč́ıtaj́ı amplitudy φ0 a φg
a elektrony, které k těmto hodnotám přisṕıvaj́ı, pocházej́ı z objemu vzorku
vymezeném kuželem s vrcholem v bodě P , vrcholovým úhlem zhruba o ve-
likosti Braggova úhlu 2θ a podstavou o pr̊uměru d. Kužel se nahrad́ı válcem
o pr̊uměru d/2 a těmito úzkými válci (sloupci), vzájemně nezávislými z hle-
diska difrakce, se aproximuje celý krystal. Howie–Whelanovy rovnice, v nichž
využijeme vztahu k−k0 = g+s a uvažujeme jen složky vektor̊u rovnoběžné
se svazkem, tj. jen z-ové složky, a zahrnuj́ıćı vliv poruchy krystalové mř́ıže,
pak lze napsat ve tvaru

dφg
dz

=
iπ

ξg
φ0e−2πi(sz+g·R) +

iπ

ξ0

φg (3.3)

dφ0

dz
=

iπ

ξg
φge

2πi(sz+g·R) +
iπ

ξ0

φ0 . (3.4)

Je-li vektor reciproké mř́ıže g kolmý na vektor posunut́ı v d̊usledku poru-
chy R, potom je jejich skalárńı součin nulový a rovnice (3.3) a (3.4) pak
představuj́ı rovnice ideálńıho krystalu. Tyto rovnice lze vyřešit analyticky
(viz [48]) a dostaneme d̊uležitý výsledek pro intenzitu difraktovaného svazku
ve dvousvazkové aproximaci dynamické difrakce

Ig = |φg|2 =
(πt
ξg

)2

· sin2(πtseff)

(πtseff)2
,
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kde t je tloušt’ka vzorku a seff efektivńı chyba daná vztahem

seff =

√
s2 +

1

ξg
2 .

Intenzita př́ımého svazku je komplementárńı – plat́ı I0 = 1 − Ig. Intenzity
jsou tedy periodické a jejich perioda záviśı jak na tloušt’ce vzorku, tak na
efektivńı chybě, což se projevuje pozorováńım tloušt’kových a deformačńıch
kontur.

Jestliže je g ·R = 0, nejsou krystalové poruchy viditelné. Dı́ky této ex-
tinkčńı podmı́nce můžeme určit velikost i směr posunut́ı R výběrem r̊uzných
vektor̊u g. Takto lze vyšetřovat lineárńı, ale i plošné a objemové poruchy.

Označme fázový posuv

α = 2πg ·R = 2π(hu+ kv + lw) .

V př́ıpadě vrstevné chyby je pro FCC krystal R = 1
6
〈112〉a a hkl jsou bud’ je-

nom sudé, nebo jenom liché (viz (3.3)). Dostaneme tedy α = 2πn
3

pro n ∈ Z,
ale uvážeńım toho, že α ∈ [−π, π], vycháźı ve skutečnosti pouze tři r̊uzné
hodnoty α maj́ıćı vliv na výsledný kontrast, a to α = 0,±2π/3. Vrstev-
nou chybu v TEM pozorujeme jako soubor rovnoběžných, ekvidistantńıch
světlých a tmavých Moiréových proužk̊u, jejichž počet se zvyšuje se zvětšuj́ıćı
se tloušt’kou fólie a zvyšuj́ıćı se excitačńı chybou s. Obraz vrstevné chyby
rovněž vykazuje symetrii vzhledem ke středu tloušt’ky t vzorku. Označ́ıme-li
z′ vzdálenost vrstevné chyby od středu vzorku t/2, obdrž́ıme v kinematické
teorii difrakce pro kontrast Ig výraz

Ig =
1

(ξgs)2

(
sin(πts+α/2)+sin2(α/2)−2 sin(α/2) sin(πts+α/2)cos(2πsz′)

)
.

Pro tloušt’ky t, pro něž plat́ı sin(πts+α/2) = 0, se ztráćı proužkový kontrast
a je-li α = 0, ztráćı se tento kontrast pro libovolné t i s, nebot’ rovnice (3.3)
a (3.4) přejdou na rovnice pro dokonalý krystal.

Typ vrstevné chyby, tj. jedná-li se o intrinsic nebo extrinsic chybu, lze
určit s využit́ım dvousvazkové aproximace dynamické teorie difrakce v bĺız-
kosti Braggovy polohy d́ıky odlǐsnému kontrastu Moiréových proužk̊u ve
světlém a tmavém poli. Plošná porucha od sebe odděluje dvě části krystalu,
jejichž mř́ıžky jsou v̊uči sobě disorientované. Při zobrazeńı v tmavém poli
se jedná o interferenci mezi paprskem difraktovaným nejprve prvńım krysta-
lem a následně procházej́ıćım druhým krystalem a paprskem procházej́ıćım
nejprve druhým krystalem a následně difraktovaným druhým krystalem,
zat́ımco Moiréovy proužky ve světlém poli jsou výsledkem interference mezi
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dvakrát procházej́ıćım a dvakrát difraktovaným paprskem. Moiréovy proužky
(nebo obecně vzory) jsou pozorovatelné i na daľśıch plošných poruchách,
např́ıklad na vysokoúhlové hranici zrn a jejich tvar záviśı na úhlu a mı́̌re
disorientace dvou sousedńıch zrn.

Jak už bylo řečeno, dislokace zp̊usobuj́ı ohýbáńı okolńıch krystalových ro-
vin, docháźı tedy k lokálńı změně jejich orientace, mezirovinných vzdálenost́ı
a vytvořeńı lokálńıho napět’ového pole. Stává se, že nacháźı-li se krystal v po-
loze mı́rně vychýlené o sg oproti Braggově, ohnuté roviny se ocitnou v přesné
Braggově poloze a potom při zobrazeńı ve světlém poli budeme pozorovat
tmavou linii v d̊usledku odst́ıněńı elektron̊u difraktovaných na dislokaci. Dis-
lokace se však může zobrazit i jako dvě souběžné, r̊uzně kontrastńı linie nebo
může být neviditelná.

V př́ıpadě výpočtu kontrastu obecné (smı́̌sené) dislokace je vztah pro
distorzi v izotropńım krystalu R, který dosad́ıme do (3.3) a (3.4), ve tvaru

R =
1

2π

(
bϕ+

1

4(1− ν)
[bH + b× u(2(1− 2ν)ln r + cos 2ϕ]

)
, (3.5)

kde (r, ϕ) jsou polárńı souřadnice, b Burgers̊uv vektor, bH Burgers̊uv vektor
hranové složky dislokace, u jednotkový vektor ve směru dislokačńı čáry a ν
je Poissonovo č́ıslo. Pro šroubovou dislokaci se vztah (3.5) d́ıky rovnostem
bH = 0 a b× u = 0 významně zjednoduš́ı na

R = b
ϕ

2π
=

b

2π
arctg

(z − zD
x

)
, (3.6)

přičemž zD je vzdálenost jádra dislokace od horńıho povrchu fólie. Vzhledem
k tomu, že pro šroubové dislokace je R úměrné Burgersovu vektoru b, při
analýze viditelnosti se použ́ıvá skalárńı součin g · b.

Muśıme však vźıt v úvahu, že extinkčńı podmı́nka g ·R = 0 plat́ı pouze
pro konstantńı R. Měńı-li se vektor posunut́ı R s hloubkou z, pak je excitačńı
chyba s v (3.3), (3.4) nahrazena výrazem

sR = s+ g · d

dz
R(z)

a pro výpočet těchto rovnic se použ́ıvá kontinuálńı sloupcová aproximace
znázorněná na obr. 3.4. Jádro dislokace je umı́stěno v bodě O ve vzdálenosti
x od uvažovaného sloupce.

Pro hranovou dislokaci plat́ı bH = b a v součinu g · R se kromě členu
g · b vyskytuje ještě smı́̌sený součin g · (b× u), který komplikuje výpočet a
ve vzorci se objev́ı proto, že př́ıtomnost́ı hranové dislokace dojde k ohýbáńı
skluzové roviny a nejbližš́ıch daľśıch k ńı rovnoběžných rovin. Uvažujme tři
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Obrázek 3.4: Schematické znázorněńı sloupcové aproximace [48].

r̊uzné reflexńı vektory g1, g2 a g3, které jsou vzájemně kolmé a vektor g1 je
ve směru Burgersova vektoru b (v tomto směru jsou roviny silně zakřiveny)
a vektor g2 ve směru dislokačńı čáry (v tomto směru jsou lehce zakřivené
skluzové roviny). Potom přestože je g2 · b = 0, dislokace bude stále slabě
viditelná v d̊usledku nenulového členu g2 · (b× u) 6= 0 [14, 48, 54, 55].



Kapitola 4

Experimentálńı část

4.1 Ćıle diplomové práce

• Osvojeńı základ̊u molekulárńı dynamiky za účelem poč́ıtačového mo-
delováńı plastické deformace FCC krystalu.

• Pozorováńı substruktury vybraných slitin v TEM a interpretace obrazu
plošných a čárových poruch krystalové mř́ıže.

• Porovnáńı výsledk̊u numerických simulaćı s reálně pozorovanou dis-
lokačńı strukturou.

4.2 Experimentálńı program

• Simulace deformace čistého hlińıku, austenitické oceli a vysokoentro-
pické slitiny (high entropy alloy).

• Pozorováńı dislokačńı substruktury vysoce legované 18Cr18Mn0.5N o-
celi ve dvou stavech – po ž́ıháńı a po následné deformaci tahem.

• Pozorováńı vysokoentropické Cantorovy slitiny po odlit́ı a po následné
deformaci tlakem.

35
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4.3 Charakteristika experimentálńıho

materiálu

V této práci jsou vyšetřovány dvě konkrétńı slitiny s FCC strukturou, a to
chrómmanganová austenitická ocel 18Cr18Mn0.5N, označovaná jako P900, a
vysokoentropická slitina (HEA) CrMnFeCoNi, tzv. Cantorova slitina. Jako
výchoźı stav byly použity vzorky oceli P900 odebrané z hotové bandáže,
tepelně zpracované ž́ıháńım při 1050◦C po dobu 2 h s následným zchlazeńım
ve vodě. Tyto vzorky byly následně deformovány tahem. Vzorky Cantorovy
slitiny pocházej́ı z laboratorńı tavby – taveńı prob́ıhalo v ochranné atmosféře
argonu při 1600◦C, tavenina byla přelita do keramické formy předehřáté na
1450◦C a umı́stěné na vodou chlazenou měděnou desku. Po utuhnut́ı byl
odlitek použit jako výchoźı stav, který byl pak deformován tlakem [56].

P900 patř́ı mezi chrómmanganové austenitické oceli legované duśıkem.
Duśık, který může mı́t negativńı vliv na stárnut́ı a křehkost oceli, však
společně s vysokým obsahem chrómu a manganu může nahradit drahý nikl
jakožto austenitotvorný prvek, snižuje pravděpodobnost tvorby deformačně
indukovaného martenzitu a p̊usob́ı př́ıznivě na korozńı odolnost. V defor-
mované struktuře se s r̊ustem obsahu duśıku uplatňuje v́ıce rovinný skluz
dislokaćı než př́ıčný a ve větš́ı mı́̌re docháźı ke dvojčatěńı. Duśıkaté aus-
tenitické oceli se dále vyznačuj́ı vysokou meźı kluzu a pevnosti a dobrou
houževnatost́ı. Využit́ı nacházej́ı např. při výrobě paramagnetických bandáž́ı
alternátor̊u, tyč́ı a drát̊u pro elektrotechnická zař́ızeńı, korozivzdorných spo-
jovaćıch součást́ı, nádrž́ı a pump pro chemická zař́ızeńı a deformačně zpevněné
se použ́ıvaj́ı na obruče kol lokomotiv. Cantorova slitina CrMnFeCoNi v dnešńı
době patř́ı mezi nejintenzivněji studované HEA d́ıky své výjimečné pevnosti
i za vysokých teplot a houževnatosti. Jej́ı složky jsou obsaženy ve stejných
atomárńıch poměrech a patř́ı mezi jednofázové, dendriticky tuhnoućı slitiny
s FCC strukturou. Složeńı slitin je uvedeno v tabulkách 4.1 a 4.2. Energie vrs-
tevné chyby je přibližně 21 mJ/m2 u oceli P900 [9] a 30 mJ/m2 u Cantorovy
slitiny [57]. Přestože obě slitiny jsou krystalograficky stejné, některé mecha-
nismy spojené s plastickou deformaćı se výrazně lǐśı v d̊usledku rozd́ılných
substruktur.

V př́ıpadě oceli P900 se jedná o tuhý roztok leguj́ıćıch prvk̊u v železe,
většina uzlových bod̊u FCC mř́ıžky je tedy obsazena atomy železa. Atomy
Cr, Mn, Ni, Si a Mo se nacházej́ı v substitučńıch polohách mř́ıžky FCC a
atomy C a N jsou umı́stěny v oktaedrických intersticiálńıch polohách. Oproti
tomu HEA je tuhý roztok pěti základńıch prvk̊u a prostorové rozložeńı atomů
v mř́ıžce je náhodné, tedy mikroskopicky homogenńı. Model obou struktur
je na obr. 4.1. Na submikroskopické úrovni se ale v těchto vysoce koncent-
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rovaných roztoćıch nevyhnutelně objevuj́ı odchylky v prostorovém rozložeńı
koncentraćı jednotlivých prvk̊u a s těmito nehomogenitami interaguj́ı pohy-
buj́ıćı se dislokace.

Tabulka 4.1: Chemické složeńı 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 složeńı 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 klasických slitin jako je P900 má energie vrstevné chyby v celém vzorku
konstantńı hodnotu – vzdálenost mezi dislokacemi d se pro stejně orientované
dislokace znatelně neměńı, zat́ımco u HEA může být d r̊uzné v r̊uzných oblas-
tech vzorku. Je to dáno právě lokálńımi odchylkami v koncentraćıch. Rozd́ıl
je i v energíıch potřebných k r̊ustu už vzniklého deformačńıho dvojčete, kdy
u standardńı slitiny neńı dodatečné energie potřeba, ale u HEA neńı r̊ust
dvojčete energeticky výhodný – procházej́ıćı parciálńı dvojčatová dislokace
měńı stabilńı okoĺı dvojčatové hranice a na rozš́ı̌reńı dvojčete o každou ato-
movou vrstvu je zapotřeb́ı dodáńı energie. To je d̊uvod, proč se v HEA vy-
skytuj́ı většinou velmi tenké lamely dvojčat. Dokonce i pr̊uchod jedné úplné
dislokace může změnit konfiguraci atomů z energetického hlediska k horš́ımu.
Pohybuj́ıćı se dislokace v HEA také často měńı sv̊uj tvar a z rovné čárové
poruchy se stává zvlněná, předevš́ım projde-li silně nehomogenńı oblast́ı [58].

4.4 Simulace v programu LAMMPS

Program s názvem LAMMPS, což je zkratka pro Large-Scale Atomic/Molecu-
lar Massively Parallel Simulator, byl vytvořen společnost́ı Sandia National
Laboratories k poč́ıtačovému modelováńı časového vývoje souboru atomů
nebo molekul pomoćı klasické molekulárńı dynamiky se zaměřeńım na mo-
delováńı pevných látek, použ́ıvá se však i k minimalizaci energie a ke sto-
chastickým Monte Carlo simulaćım. Pro paralelńı výpočty se simulačńı oblast
rozděĺı na podoblasti, které jsou pak zpracovávány jednotlivými procesory.
Paralelńı výpočty prob́ıhaly na výpočetńım clusteru pes výzkumného centra
NTC ZČU v Plzni.
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Ćılem byla simulace deformace FCC krystalu v tahu a tlaku. Byly zvo-
leny tři typy materiál̊u s FCC strukturou, a to čistý hlińık jakožto jednoduchý
FCC krystal s jedńım typem atomu, tuhý roztok uhĺıku v γ-železe a Canto-
rova slitina. Vstupńı soubory k simulaćım byly napsány na základě modifikaćı
soubor̊u dodaných konzultantem Ing. Janem Očenáškem, Ph.D. Ve vstupńım
souboru se nejprve definuje geometrie simulačńı buňky a konfigurace atomů,
použité jednotky a zp̊usob aktualizace seznamu soused̊u. Okrajové podmı́nky
jsou v rovinách, jejichž normálami jsou souřadnicové osy x a z, zvoleny jako
periodické a ve směru y jako povrch. Rozložeńı atomů v simulačńı buňce
se nač́ıtá ze souboru vygenerovaného programem Mathematica, v př́ıpadě
hlińıku je zadán typ a velikost krystalové mř́ıžky. Simulovaná oblast obsahuje
100× 104× 100 elementárńıch buněk FCC. Dále je definován použitý empi-
rický potenciál; pro hlińık byl využit EAM potenciál, pro ocel Tersoff̊uv po-
tenciál a pro Cantorovu slitinu MEAM. Počátečńı rychlost atomů je zadána
jako nulová a je provedena minimalizace potenciálńı energie systému, aby
výchoźı systém byl v (téměř) rovnovážném stavu. Následuje termalizace na
300K př́ıkazem velocity create, který vytvář́ı statistický soubor rychlost́ı
za použit́ı generátoru náhodných č́ısel. Termalizace prob́ıhá 30 ps (časový
krok je 1 fs) za izobaricko-izotermických podmı́nek (kanonický soubor NPT)
za použit́ı Nosého-Hooverova termostatu a barostatu.

Vzhledem k tomu, že P900 i Cantorova slitina už ve výchoźım stavu d́ıky
tepelně-mechanickému zpracováńı obsahovaly dislokace (řádově 1013 m−2, viz
dále), byla ještě před deformaćı tahem/tlakem nasimulována nanoindentace
kulatým indentorem ve směru [01̄0]. Proto byl nejprve spodńı povrch (v ro-
vině xz) simulačńı buňky zafixován. Po nanoindentaci následuje odstraněńı
části simulačńı buňky s vtiskem a změna všech okrajových podmı́nek na pe-
riodické. Dále se systém nechá 5 ps relaxovat a nakonec se pomoćı př́ıkazu
fix deform provede deformace v tahu nebo v tlaku na požadovanou mı́ru
deformace.

Simulovaná oblast s aktuálńımi pozicemi atomů byla zobrazena a analy-
zována pomoćı softwaru OVITO. Identifikace struktury byla provedena me-
todou polyhedral template matching, která rozpoznává strukturu na základě
topologie lokálńıho okoĺı atomů [59]. Dislokace byly identifikovány meto-
dou dislocation extraction algorithm (DXA), která převád́ı p̊uvodńı zobra-
zeńı atomů v porušeném krystalu na śıt’ dislokačńıch čar, jak je schematicky
znázorněno na obr. 4.2 [60].

V př́ıpadě hlińıku byl použit EAM potenciál navržený Y. Mishinem a D.
Farkasem [61], kteř́ı vycházeli z databáze zahrnuj́ıćı experimentálńı výsledky
i výsledky ab initio výpočt̊u metodou linearizované rozš́ı̌rené rovinné vlny
(LAPW) využ́ıvaj́ıćı teorii funkcionálu hustoty. Experimentálńı část databáze
zahrnuje např. mř́ıžkový parametr v rovnovážném stavu nebo elastické kon-
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a) b)

c) d)

Obrázek 4.1: a) Model rozložeńı atomů v oceli P900; železo (červená) v FCC
mř́ıžce, substitučně mangan (modrá), chrom (žlutá), křemı́k (světle zelená),
nikl (r̊užová) a molybden (zelená), intersticiálně duśık (fialová) a uhĺık (tyr-
kysová), b) řez rovinou (111); c) model rozložeńı atomů v Cantorově slitině;
železo (červená), mangan (modrá), chrom (žlutá), nikl (r̊užová), kobalt (b́ılá)
v FCC mř́ıžce, d) řez rovinou (111).
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Obrázek 4.2: Dislocation extraction algorithm [60].

stanty, ab initio část zase elektronové hustoty atomů.
Nanoindentace u hlińıku proběhla nanoindentorem o poloměru 60 nm

do hloubky 0.5 nm (stejně jako u HEA) a počátečńı hustota dislokaćı byla
6.4 · 1015 m−2, hustota po deformaci tlakem byla 6.3 · 1016 m−2. Obrázek 4.3
a) znázorňuje časový vývoj dislokačńı struktury během namáháńı tlakem ve
směru osy y na výslednou celkovou deformaci 5 %. Atomy z FCC mř́ıžky byly
odstraněny a červeně vykreslené atomy byly vyhodnoceny jako HCP mř́ıžka,
u které se atomy vrstv́ı podle schématu ABABAB... Shluk těchto atomů
v tomto př́ıpadě představuje vrstevné chyby, diskrétńı atomy maj́ı velkou
výchylku od rovnovážné polohy. Na obrázćıch 4.6 b)–f) jsou zachyceny de-
taily dislokačńı struktury. Dislokace může interagovat s dislokaćı z jiného
skluzového systému, se kterou se protne v bodě zvaném dislokačńı uzel. In-
terakćı dislokace se sebou samotnou se vytvoř́ı uzavřená dislokačńı smyčka.
Po simulaci deformace byly př́ıtomny oba typy interakćı, jak je na obrázku
vidět, často se vyskytovaly úplné dislokace (modrá) mezi dislokačńımi uzly
parciálńıch dislokaćı (Shockleyova – zelená, koutová – fialová, Frankova –
tyrkysová, jiný typ je znázorněn červeně), jak je vidět v detailńıch sńımćıch
4.3 d), e). Na f) je zachycena dlouhá Shockleyova parciálńı dislokace (zelená)
ohraničuj́ıćı vrstevnou chybu lež́ıćı v rovině (1̄1̄1).

Na obr. 4.4 a) je zachycen vznik úplné dislokace typu 1
2
〈110〉 interakćı

několika parciálńıch, a to koutové dislokace typu 1
6
〈110〉 a Shockleyových typu

1
6
〈112〉. Vlevo dole je vidět vznik úplné dislokace ze dvou Shockleyových, tedy

reakce typu
1

6
〈211〉+

1

6
〈121̄〉 → 1

2
〈110〉.

Na sńımćıch je mnoho segment̊u vrstevných chyb, d́ıky zobrazeńı Burger-
sových vektor̊u softwarem OVITO lze určit vedoućı (leading) Shockleyovu
dislokaci, která vrstevnou chybu vytvář́ı, a koncovou (trailing) Shockleyovu
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dislokaci, za kterou už je neporušený krystal. Tyto dva druhy dislokaćı jsou
znázorněny na obrázku 4.4 c).

Pro srovnáńı trend̊u ve vývoji dislokačńı struktury i pro lepš́ı přehlednost
byla provedena také simulace větš́ıch deformaćı na simulačńı buňce tvořené
30 × 34 × 30 elementárńımi buňkami. Obrázek 4.5 a) zachycuje dislokačńı
strukturu po nanoindentaci do hloubky 1.5 nm a na b) je zobrazen stav při
10% deformaci tahem. Šedými šipkami jsou znázorněny Burgersovy vektory.
Je zde vidět, že dislokace jsou př́ıtomny v celém objemu simulačńı buňky a
že vzdálenosti mezi Shockleyovými dislokacemi vytvářej́ıćımi a zakončuj́ıćımi
vrstevné chyby jsou malé.

Model oceli P900 se všemi osmi typy atomů v daném poměru je na
obr. 4.1. Pro srovnáńı vývoje dislokačńı struktury v oceli P900 v simu-
laci a ve výstupech z TEM byl vytvořen zjednodušuj́ıćı model tuhého roz-
toku uhĺıku v γ-železe. Pro austenitickou ocel, která reálně vždy obsahuje
významné množstv́ı leguj́ıćıch prvk̊u, nejsou dostupné odpov́ıdaj́ıćı empi-
rické potenciály. Intersticiálńı atomy uhĺıku v oktaedrických polohách tvoř́ı
celkem 2.19 % z celkového počtu atomů v simulačńı oblasti, což je stejně jako
jsou intersticiálńı duśık a uhĺık dohromady obsaženy v oceli P900. Byla zvo-
lena kombinace Tersoffova a ZBL potenciálu, který pro systémy Fe-C vyvinul
Henriksson, Bjorkas a Nordlund [62], kde je vazebná energie dána jako

Vij = (1− fF (rij))V
ZBL
ij + fF (rij)V

TERSOFF
ij

a kde

fF (rij) =
1

1 + e−AF (rij−rc)

představuje funkci, která slouž́ı k hladkému navázáńı ZBL odpudivého po-
tenciálu k Tersoffově potenciálu. Hladkost přechodu určuje koeficient AF a
rC je daný dosah ZBL potenciálu (cutoff).

Simulace nanoindentace a velikost simulačńı buňky byla zvolena tak, aby
počátečńı hustota dislokaćı zhruba odpov́ıdala počátečńı hustotě dislokaćı
v oceli P900. Nanoindentace byla provedena indentorem o poloměru 60 nm
do hloubky 1.3 nm, hustota dislokaćı po relaxaci byla 2.3 · 1014 m−2 (reálná
hustota dislokaćı vycháźı 5.2 · 1013 m−2 před deformaćı a 1.6 · 1014 m−2 po
deformaci) a dislokace byly softwarem OVITO vyhodnoceny jako úplné a
Shockleyovy.

Obrázek 4.6 a) znázorňuje časový vývoj dislokačńı struktury během namá-
háńı tahem ve směru osy y na výslednou celkovou deformaci 5 %. Na obrázćıch
4.6 b)–d) jsou zachyceny detaily dislokačńı struktury. Po deformaci převlá-
daly parciálńı Shockleyho disloce typu 1

6
〈112〉 (na obrázćıch zeleně), bylo

př́ıtomno i mnoho parciálńıch koutových (stair-rod) dislokaćı typu 1
6
〈110〉
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a)

b) c)

d) e) f)

Obrázek 4.3: Hlińık; a) časový vývoj dislokačńı struktury při namáháńı tla-
kem, b), c) detaily simulačńı oblasti, d), e) dislokačńı uzly a smyčky, úplné
dislokace (modré) mezi dislokačńımi uzly, f) dlouhá Shockleyova parciálńı
dislokace (zelená) ohraničuj́ıćı vrstevnou chybu (Frankova – tyrkysová, kou-
tová – fialová, jiný typ – červená). Červeně znázorněné atomy tvoř́ı vrstevnou
chybu nebo maj́ı velkou výchylku od rovnovážné polohy.
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a)

b) c) d)

Obrázek 4.4: Hlińık; a) vznik úplné dislokace (uprostřed a vlevo dole) reakćı
parciálńıch dislokaćı - časový vývoj při deformaci tlakem, šipkami naznačeny
Burgersovy vektory, červeně znázorněny b) dislokačńı čáry, c) dislokačńı
struktura v jiné orientaci – zvýrazněn Burgers̊uv vektor vedoućı (červeně)
a koncové (černě) Shockleyovy dislokace, d) pr̊uřez rovinou (1̄1̄1), zeleně
znázorněny atomy FCC mř́ıžky.
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a)

b)

Obrázek 4.5: Hlińık – menš́ı simulačńı buňka; a) po nanoindentaci do hloubky
1.5 nm, b) po následné 10% deformaci tahem. B́ıle znázorněny atomy
s neznámou krystalovou mř́ıžkou. Burgersovy vektory znázorněny šedými
šipkami.
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(fialová), které vznikaj́ı interakćı dvou Shockleyových dislokaćı z r̊uzných
skluzových systémů. Časový vývoj koutové dislokace, která lež́ı v rovinách
(111) a (11̄1) se společným směrem [1̄01], a která tedy vznikla reakćı

1

6
[21̄1] +

1

6
[1̄12̄]→ 1

6
[101̄],

zobrazuje obr. 4.7. Dále byly v menš́ı mı́̌re př́ıtomny i Hirthovy (1
3
〈100〉 –

žlutá) a Frankovy (1
3
〈111〉 – tyrkysová) dislokace, nejméně pak úplné dislo-

kace (1
2
〈110〉 – modrá). Dislokace znázorněné červeně jsou jiného typu.

Na obr. 4.8 a) je zachycen stav po nanoindentaci do hloubky 2 nm, na
b) je pak zobrazen stav po následné 10% deformaci tahem. Zde můžeme
pozorovat větš́ı vzdálenosti mezi vedoućımi a zakončuj́ıćımi Shockleyovými
dislokacemi než u hlińıku a také to, že dislokace nezasahuj́ı do celého objemu
simulačńı buňky.

Byl pozorován skluz minimálně ve třech skluzových systémech – v ro-
vinách (11̄1), (111) a (11̄1̄). Dislokačńı hustota po deformaci tahem čińı
2.3 · 1016 m−2.
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a)

b) c)

d) e) f)

Obrázek 4.6: Fe-C; a) časový vývoj dislokačńı struktury při namáháńı ta-
hem, b), c) detaily simulačńı oblasti, d) v́ıcenásobný dislokačńı uzel ze Shoc-
kleyových dislokaćı (zelená) se dvěma smyčkami, e) dislokačńı uzel ze Shoc-
kleyovy, Frankovy (tyrkysová) a koutové (fialová) dislokace, f) úplná dislo-
kace (modrá) mezi dislokačńımi uzly, žlutá – Hirthova dislokace.
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a)

b) c) d)

Obrázek 4.7: Fe-C; a) detail koutové dislokace (fialová) s Burgersovým vek-
torem g = 1

6
[101̄] lež́ıćı v rovinách (111) a (11̄1) – časový vývoj při deformaci

tahem, b) dislokačńı čáry, c) koutová dislokace v jiné orientaci, d) pr̊uřez
rovinou (1̄01).
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a)

b)

Obrázek 4.8: Fe-C – menš́ı simulačńı buňka; a) po nanoindentaci do
hloubky 2 nm, b) po následné 10% deformaci tahem. B́ıle znázorněny atomy
s neznámou krystalovou mř́ıžkou.
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Model Cantorovy slitiny je na obr. 4.1. Modelovaná struktura odpov́ıdá
prvkovému složeńı reálné slitiny a pro simulaci byl vybrán empirický po-
tenciál vytvořený W. M. Choiem a kol. [63], ve kterém byly potenciály mezi
dvěma typy atomů a mezi dvojicemi atomů stejného typu převzaty z již exis-
tuj́ıćıch potenciál̊u typu MEAM zahrnuj́ıćıch interakce do druhého nejbližš́ıho
souseda (second nearest-neighbor modified embedded-atom method – 2NN
MEAM), jejichž parametry byly nafitovány podle známých materiálových
vlastnost́ı, podobně i pro trojice atomů byly použity standardńı parametry.

Nanoindentace proběhla nanoindentorem o poloměru 60 nm do hloubky
0.5 nm ve směru [01̄0], aby bylo dosaženo podobné dislokačńı hustoty jako
u experimentálně studovaného vzorku. Počátečńı hustota dislokaćı byla 7.2 ·
1014 m−2, hustota po deformaci tlakem byla 6.3 · 1016 m−2, experimentálně
zjǐstěné hustoty byly 1.3 · 1013 m−2 před deformaćı a 6.6 · 1013 m−2 po defor-
maci. Na obrázku 4.9 a) je zachycen časový vývoj dislokačńı struktury během
namáháńı tlakem. Detaily z výsledné konfigurace jsou zobrazeny na 4.9 b)–d).
Dislokace vznikaly a š́ı̌rily se od povrchu do objemu krystalu, př́ımo v jeho ob-
jemu se také tvořily dislokace, předevš́ım dislokačńı smyčky. Tvořily se velké
dislokace a dislokačńı čáry měly zvlněný charakter, viz e), byly pozorovány i
dislokačńı uzly na d), e) a málo dislokačńıch smyček. V konečné konfiguraci
nebyla zaznamenána žádná úplná dislokace, drtivou většinu tvořily Shoc-
kleyovy parciálńı dislokace a byly př́ıtomny i ukotvené parciálńı dislokace
(Frankova, koutová a Hirthova), které tvořily v́ıcenásobné dislokačńı uzly,
jak je znázorněno na obr. 4.10. Daľśı interakce dislokaćı a vznik Frankovy
ukotvené dislokace zobrazuje obr. 4.11.

Na obr. 4.12 a) je zachycena dislokačńı struktura v menš́ı simulačńı buňce
(30× 34× 30 elementárńıch buněk) po nanoindentaci do hloubky 1.5 nm, na
b) je stav po 10% deformaci tlakem. V Cantorově slitině se v celém objemu si-
mulačńı buňky již během nanoindentace vytvořilo mnoho velkých vrstevných
chyb, z nichž některé jsou dokonce větš́ı než simulačńı buňka. Shockleyovy
vedoućı a koncové dislokace maj́ı mezi sebou ze všech tř́ı model̊u největš́ı
vzdálenosti. Skluz dislokaćı prob́ıhal ve všech čtyřech skluzových rovinách.

Na obrázku 4.13 je srovnáńı dislokačńı struktury hlińıku, Fe-C a Canto-
rovy slitiny po nanoindentaci, kde je zřejmé, že nejužš́ı vrstevné chyby se
tvořily v hlińıku a neǰsirš́ı v Cantorově slitině.
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a)

b) c)

d) e) f)

Obrázek 4.9: HEA; a) časový vývoj dislokačńı struktury při namáháńı tlakem,
b) velká dislokace ve skluzové rovině (1̄1̄1), c) tři dislokace lež́ıćı v rovinách
(111), (11̄1) a (1̄11) d), e) dlouhé zvlněné dislokačńı čáry a dislokačńı uzly,
f) dislokace z r̊uzných skluzových systémů.
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a)

b)

Obrázek 4.10: HEA; a) rozvoj Shockleyových dislokaćı – časový vývoj při
deformaci tlakem, b) odpov́ıdaj́ıćı dislokačńı čáry – dole (zakroužkováno)
zachycen vznik ukotvené Frankovy dislokace typu 1

3
〈111〉 (tyrkysová).
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a)

b)

Obrázek 4.11: HEA; a) interakce parciálńıch dislokaćı – časový vývoj při
deformaci tlakem, b) odpov́ıdaj́ıćı dislokačńı čáry – vznik v́ıcenásobných dis-
lokačńıch uzl̊u ze Shockleyových (zelená), koutových (fialová) a Hirthovy
(žlutá) dislokace.
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a)

b)

Obrázek 4.12: HEA – menš́ı simulačńı buňka; a) po nanoindentaci do hloubky
1.5 nm, b) po následné 10% deformaci tlakem.

a) b) c)

Obrázek 4.13: Srovnáńı dislokačńı struktury po nanoindentaci; a) hlińık, b)
Fe-C, c) HEA.
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4.5 Pozorováńı dislokačńı struktury TEM

Ze vzork̊u dodaných slitin ve tvaru válečku (oceli P900 a Cantorovy sli-
tiny) byly př́ıčnými řezy odř́ıznuty na speciálńı pile plátky o tloušt’ce kolem
1 mm, které byly následně ztenčovány pomoćı brusných paṕır̊u s SiC a s dia-
mantovými zrny na př́ıstroji HandyLap od firmy Jeol. Po dosažeńı tloušt’ky
plátku 0.1 mm u oceli P900 a 0.15 mm u HEA následovalo vyražeńı kruhových
terč́ık̊u o pr̊uměru 3 mm a jejich elektrolytické leštěńı v př́ıstroji Tenupol-3
od výrobce Struers. Jako elektrolyt byl použit 6% roztok 60% kyseliny chlo-
risté v metanolu chlazený směśı lihu se suchým ledem. Vhodné napět́ı bylo
u každé ze slitin zjǐstěno na základě změřené voltampérové charakteristiky.
Tryskovou metodou byly ve středech terč́ık̊u proleštěny otvory, jejichž okraje
byly transparentńı v TEM.

Sńımky byly poř́ızeny ve výzkumném centru NTC ZČU v Plzni transmis-
ńım elektronovým mikroskopem JEOL JEM 2200-FS při urychlovaćım napět́ı
200 kV, většinou za použit́ı difrakčńıho kontrastu. Difrakčńı obrazce byly in-
dexovány za pomoci programu DigitalMicrograph od firmy Gatan, ve kterém
lze v reciprokém (tedy i př́ımém) prostoru určit vzájemné vzdálenosti krys-
talových rovin a úhly, které mezi sebou sv́ıraj́ı. Podle tabulkových hodnot
vzdálenost́ı rovin a diagramů schematicky znázorňuj́ıćıch r̊uzně orientované
difraktogramy FCC krystalu [14] pak byly nalezeny Millerovy indexy reflek-
tuj́ıćıch rovin a osa zóny.

Difrakčńı kontrast byl zkombinován s metodou EFTEM (electron-filtered
transmission electron microscopy), tedy s využit́ım energetického filtru: Při
pr̊uchodu elektron̊u vzorkem docháźı k jejich nepružnému rozptylu, což má
za následek sńıžeńı jejich kinetické energie. Neelasticky rozptýlené elektrony
pak tvoř́ı difúzńı pozad́ı obrazu, č́ımž docháźı ke zhoršeńı kontrastu. Tento
jev je významný předevš́ım pro oblasti vzorku s větš́ı tloušt’kou, ve kterých
je pravděpodobnost neelastického rozptylu elektron̊u vyšš́ı. Nastavitelný slit
(štěrbina) v obrazové rovině omega filtru, který je součást́ı tubusu mikro-
skopu, propust́ı jen elektrony s kinetickou energíı v určitém rozsahu, a t́ım se
zlepš́ı kontrast. Většina sńımk̊u v této práci je poř́ızena se š́ı̌rkami slitu 20–
30 eV, k obrazu tedy přisṕıvaj́ı elektrony s nejvýše touto energetickou ztrátou.
To ve spektru odpov́ıdá nejvyšš́ımu peaku intenzity v závislosti na energii
elektron̊u (bez ztráty energie a s nepatrnou ztrátou cca 2 eV zp̊usobenou vy-
buzeńım a rozptylem fonon̊u [64]), př́ıpadně i elektron̊um, které ztratily v́ıc
energie při vybuzeńı plasmon̊u (kolektivńıch excitaćı elektronového plynu).

Hustota dislokaćı ρ byla určena podle vzorce Keha–Weissmanna

ρ =
(N1

L1

+
N2

L2

)
· p
t
, (4.1)
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kdy poč́ıtáme počty pr̊useč́ık̊u Ni dislokačńıch čar se dvěma navzájem kol-
mými systémy testovaćıch čar o celkových délkách Li. Tloušt’ka vzorku

t = n · ξg

je součinem počtu tmavých proužk̊u v zobrazeńı plošné poruchy a extinkčńı
délky a p je faktor započ́ıtávaj́ıćı neviditelné dislokace [55]. Extinkčńı délku
spoč́ıtáme jako

ξg =
πV

λFhkl
, (4.2)

kde V je objem elementárńı buňky a Fhkl strukturńı faktor, který je pro
FCC mř́ıžku roven bud’ nule nebo čtyřnásobku atomového rozptylového fak-
toru f(θ). Atomové rozptylové faktory, určené na základě výpočtu selfkonzis-
tentńıho pole, jsou tabelované pro r̊uzné prvky a hodnoty λ

sin θ
= 2dhkl [65].

Výsledky byly źıskány váženým pr̊uměrem atomových rozptylových faktor̊u
jednotlivých prvk̊u ve slitinách a jejich lineárńı interpolaćı.

V TEM byla pozorována HEA – Cantorova slitina před deformaćı a po
deformaci tlakem na celkovou deformaci 5 %, přičemž k výrobě fólíı byly
vybrány oblasti, které zhruba odpov́ıdaj́ı 5% ekvivalentńı deformaci [9]. Ve
slitině bez deformace byly pozorovány segmenty dislokaćı v tenké vrstvě od-
pov́ıdaj́ıćı lokálńı tloušt’ce fólie náhodně rozmı́stěné i uspořádané ve sklu-
zových pásech nebo v dislokačńıch stěnách tvoř́ıćıch hranice subzrn.

Dislokaci lze charakterizovat pomoćı jej́ıho Burgersova vektoru b, který je
konstantńı po celé délce dislokačńı čáry u a společně s difrakčńım vektorem g
zásadně ovlivňuj́ı intenzitu a t́ım i kontrast zobrazených dislokaćı. Burgers̊uv
vektor můžeme určit jedńım z výpočt̊u v podkapitole 3.4, ale směr Burger-
sova vektoru nemuśı být dán jednoznačně. Skalárńı součin g · b určuje mı́ru
symetrie zobrazeńı, jej́ıž osou je dislokačńı čára, a smı́̌sený součin g · (b×u)
mı́ru symetrie podle středu dislokačńı čáry, určuje též oscilace intenzity podél
dislokačńı čáry, a to u všech typ̊u dislokaćı. Je-li smı́̌sený součin nulový, dis-
lokačńı čára se jev́ı jako klikatá (cikcak kontrast, např. obr. 4.21 c)) nebo
s periodicky osciluj́ıćım kontrastem symetrickým podle středu čáry. Jsou-li
oba součiny nenulové, zobrazeńı ztráćı symetrii [66].

Na sńımćıch HEA bez deformace na obr. 4.14 je skluzový pás zobrazený
ve světlém poli v orientaci zrna bĺızko pólu [110]. Šipkami jsou označeny
pr̊usečnice skluzového pásu s volným povrchem fólie. Vzorek byl naklápěn
tak, abychom źıskali aproximativně dvousvazkové nastaveńı, a to s r̊uznými
reflexemi g. Ze sńımk̊u je patrné, že zat́ımco pro některé reflexe jsou dis-
lokace dobře viditelné, pro reflexi g = 1̄11̄ na d) je kontrast na dislokaćıch
velmi slabý. Z podmı́nky neviditelnosti pro šroubovou dislokaci g · b = 0
a z množiny možných Burgersových vektor̊u úplných dislokaćı přicházej́ı
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v úvahu dva (v opačných směrech), a to b = 1
2
[110] a b = 1

2
[1̄1̄0], z nichž

zvoĺıme prvńı směr. Kontrast na a) v reflexi g = 311, kde se dislokačńı čára
jev́ı světlá a jej́ı okoĺı tmavé (W kontrast), je typický pro podmı́nku |g·b| = 2,
viz též detail dislokaćı na obr. 4.21 d). Předpokládejme, že smı́̌sený součin
pro g = 200 (4.14 c)) je roven nule – kontrast na dislokaćıch vykazuje ty-
pické oscilace a je souměrný podle středu dislokačńı čáry. Pak lze dopoč́ıtat
smı́̌sené součiny pro daľśı reflexe s reálným parametrem c r̊uzným od nuly.

Na obrázku 4.15 jsou sńımky Cantorovy slitiny po deformaci, které zob-
razuj́ı dislokace ve skluzových pásech i náhodně orientované. Předevš́ım na
4.15 a), b), kde se vyskytuj́ı dlouhé úseky dislokačńıch čar, je patrný je-
jich zvlněný tvar. Dislokace spolu hojně interagovaly; např. na 4.15 b) je
červenými šipkami označena dvojice dislokačńıch uzl̊u, mezi nimiž se nacháźı
dislokace s nulovým kontrastem. Tyto uzly vznikly pravděpodobně interakćı
koplanárńıch dislokaćı ze dvou skluzových systémů v jedné skluzové rovině
podobně jako daľśı dislokačńı uzel označený kroužkem. Směry skluzu jsou
označeny b́ılými šipkami.

Na 4.15 c) je zachycena vrstevná chyba typu extrinsic – přebytková. Ana-
lýzou kontrastu na vrstevné chybě ve světlém a tmavém poli při dvousvaz-
kovém nastaveńı byl určen horńı a dolńı okraj fólie a znaménko skalárńıho
součinu g · R – je-li v tmavém poli proužek odpov́ıdaj́ıćı horńımu povrchu
světlý, je tento součin kladný a lze určit znaménko posunut́ı R, a t́ım i typ
vrstevné chyby.

Na 4.15 d) je vidět skluzový pás s prohnutými dislokacemi. Prohnut́ı mu-
selo být zp̊usobeno nějakou překážkou a vzhledem k tomu, že zde nebyly
pozorovány žádné precipitáty ani interakce s jinými dislokacemi, může se
jednat o interakci s napět’ovým polem vytvořeným nehomogenitou v prosto-
rovém rozložeńı atomů [58].

Sńımky na obr. 4.16 ukazuj́ı slitinu před deformaćı (a), b)) a po deformaci
(c), d)). Je zde vidět, že se již v nedeformovaném vzorku vytvářely hranice
subzrn (4.16 a)). Na b) je zachycena śıt’ dislokačńıch uzl̊u. Některé uzly jsou
označeny šipkami. Mezi šipkami se nacházej́ı dislokace z jiného skluzového
systému se zbytkovým kontrastem.

Na obr. 4.16 d) je hranice subzrna v deformovaném vzorku, kterou prot́ıná
skluzový pás (směr skluzu je naznačen b́ılou šipkou) a představuje překonatel-
nou překážku pro skluz dislokaćı: Dislokace se na ńı hromad́ı (zprava) a
některé dislokace jsou pozorovatelné i za ńı (vlevo).

Na 4.17 c), d) je vidět hranice subzrn. Nı́zkoúhlová hranice zrna sestává
z uspořádaných nepohyblivých dislokaćı (dislokačńı stěny). S r̊ustem počtu
dislokaćı v hranici se zvyšuje disorientace sousedńıch subzrn a je-li disorien-
tace větš́ı než 2◦, mohou být na rozhrańı subzrn pozorovány proužky typické
pro vysokoúhlovou hranici. Sńımky byly poř́ızeny v nastaveńı do (téměř)



KAPITOLA 4. EXPERIMENTÁLNÍ ČÁST 57

g · b = 2
g · (b× u) = c

g · b = 1
g · (b× u) = 0

g · b = 1
g · (b× u) = c

g · b = 0
g · (b× u) = −c

a) b)

c) d)

Obrázek 4.14: HEA bez deformace – určováńı Burgersova vektoru – b =
1
2
[110]; skluzový pás zobrazený v orientaci zrna bĺızko pólu [110] při dvou-

svazkovém nastaveńı s reflex́ı a) g = 311, b) g = 111, c) g = 200 a d)
g = 1̄11̄.
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a) b)

c) d)

Obrázek 4.15: HEA při 5% deformaci v tlaku; a) zvlněné dislokačńı čáry, b)
šipkami označena dvojice dislokačńıch uzl̊u, c) vrstevná chyba typu extrinsic
(zakroužkována), v rohu zobrazeńı vrstevné chyby v tmavém poli, d) skluzový
pás s překážkou, směr skluzu naznačen šipkou, zobrazeńı v dominantńı reflexi
g = 200 v ose zóny z = [011].
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přesné osy zóny, tj. se symetrickými intenzitami Braggových reflex́ı.
V TEM byly pozorovány vzorky oceli P900 před i po deformaci ta-

hem. Už ve výchoźım vzorku bylo pozorováno velké množstv́ı nerovnoměrně
rozložených dislokaćı, jejichž hustota byla určena jako 5.2 · 1013 m−2, a vrs-
tevných chyb. Na sńımćıch na obr. 4.18, které pocházej́ı z nedeformované
oceli P900, je kromě neuspořádaných dislokaćı zachycena i vrstevná chyba
v ose zóny z = [1̄12] při náklopu vzorku do r̊uzných Braggových reflex́ı.
Je na ńı patrný proužkový kontrast s proužky rovnoběžnými s okraji fólie,
na b) jsou označeny tmavé proužky přibývaj́ıćı se zvětšuj́ıćı se tloušt’kou
fólie. Na d) je vrstevná chyba se zbytkovým kontrastem v dominantńı reflexi
g = 131̄. Na obr. 4.19 je vidět vrstevná chyba bĺızko stejné osy zóny v reflexi
g = 11̄1. Analýzou kontrastu na vrstevné chybě ve světlém a tmavém poli
bylo zjǐstěno, že se jedná o přebytkovou (extrinsic) vrstevnou chybu s vekto-
rem posunut́ı R = 1

3
〈111〉.

Na obrázku 4.20 a), který byl poř́ızen bez difrakčńıho kontrastu, je z d̊uvo-
du zvětšuj́ıćı se tloušt’ky fólie směrem nahoru patrná snižuj́ıćı se intenzita
v d̊usledku hmotového-tloušt’kového kontrastu a tedy i větš́ım množstv́ım
nepružně rozptýlených elektron̊u, které byly zachyceny slitem. Pokud neńı
difrakce př́ılǐs slabá, je hmotový-tloušt’kový kontrast obecně slabš́ı než difrak-
čńı [64], a proto na ostatńıch sńımćıch poř́ızených s difrakčńım kontrastem
nejsou tyto změny intenzity pozorovatelné. Zato jsou zde patrné efekty am-
plitudového kontrastu, předevš́ım tloušt’kové kontury ve spodńıch částech
sńımk̊u. Na sńımku b) je zobrazeńı ve světlém poli, c) a d) jsou v tmavém
poli. Je zde vidět několik rovnoběžných skluzových pás̊u i několik dislokaćı
z daľśıch dvou skluzových systémů. Interakćı koplanárńıch dislokaćı vznikly
dislokačńı uzly: Na sńımku d) jsou zakroužkovány bodové dislokačńı uzly.

V deformované oceli se často vyskytovaly rovnoběžné skluzové pásy hustě
obsazené dislokacemi, byly pozorovány skluzové pásy ze tř́ı r̊uzných sklu-
zových systémů, jak je vidět na obr. 4.21 b), kde je orientace skluzových
pás̊u naznačena čarami. Skluzové pásy často obsahovaly i vrstevné chyby,
viz zmı́něný sńımek vlevo dole. Mnoho rovnoběžných vrstevných chyb je za-
chyceno na obr. 4.22, kde jsou kromě zobrazeńı ve světlém poli zobrazeny
vrstevné chyby i v tmavém poli, a to ze dvou difrakčńıch stop. Je zde pa-
trný odlǐsný kontrast na vrstevných chybách ve světlém a tmavém poli, jak
bylo popsáno v podkapitole 3.4, a dole na sńımćıch 4.22 b), c) lze pozorovat
překrývaj́ıćı se vrstevné chyby se zřetelnými Shockleyovými dislokacemi na
jejich konćıch. V d̊usledku velkého počtu dislokaćı procházej́ıćıch vyznačeným
skluzovým pásem došlo k mı́rnému pootočeńı mř́ıžky v oblasti B v̊uči oblasti
A, což se projevilo zdvojeńım difrakčńıch stop označených TP1 a TP3 na
obr. 4.22 a).

Podobné sńımky se nacházej́ı na obr. 4.23. Dislokace a vrstevné chyby
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hranice subzrna

hranice subzrna

a) b)

c) d)

Obrázek 4.16: HEA bez deformace – hranice subzrn; a) interakce dislokaćı
s ńızkoúhlovou hranićı, b) śıt’ dislokačńıch uzl̊u, uzly označeny šipkami. HEA
při 5% deformaci tlakem; c) př́ıslušný difraktogram, d) hromaděńı dislokaćı
na ńızkoúhlové hranici označené červenou šipkou; b́ılou šipkou naznačen směr
skluzu, zobrazeńı v dominantńı reflexi g = 200 v ose zóny z = [011].
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dislokace

ńızkoúhlová hranice subzrna

hranice subzrna

a) b)

c) d)

Obrázek 4.17: HEA bez deformace – hranice subzrna; a) difraktogram, b)
hranice subzrna ve světlém poli v ose zóny z = [011], c) hranice subzrn ve
světlém poli a d) v tmavém poli.
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a) b)

c) d)

Obrázek 4.18: P900 bez deformace – kontrast na vrstevné chybě (za-
kroužkována), osa zóny z = [1̄12]; aktivńı reflexe a) g = 11̄1, d) g = 131̄. Na
b) šipkami vyznačeny přibývaj́ıćı tloušt’kové kontury.
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a) b)

c) d)

R = 1
3
〈111〉

Obrázek 4.19: P900 bez deformace – kontrast na přebytkové (extrinsic) vrs-
tevné chybě (zakroužkována), osa zóny z = [1̄12]; a) difraktogram, reflexe
z jediné osnovy rovin, dominantńı reflexe g = 11̄1, b) detail vrstevné chyby
ve SP, c) zobrazeńı ve SP, d) zobrazeńı v TP.
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dislokace tloušt’kové kontury

dislokačńı uzly

a) b)

c) d)

Obrázek 4.20: P900 při 5% deformaci tahem – skluzové pásy; a) EFTEM;
dislokace z r̊uzně orientovaných skluzových systémů (označeny šipkami), b)
světlé pole s tloušt’kovými konturami v dominantńı reflexi g = 220 bĺızko pólu
z = [1̄14] , c) tmavé pole, d) tmavé pole; dislokačńı uzly (zakroužkovány).
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a) b)

c) d)

Obrázek 4.21: P900 při 5% deformaci tahem; b) skluzové pásy ve
třech r̊uzných skluzových systémech (naznačeny b́ılými čarami), zobrazeńı
v bĺızkosti pólu z = [1̄11] a a) př́ıslušný difraktogram, vyznačena dvojice Ki-
kuchiho liníı (440), c) detail dislokaćı s cikcak efektem a d) s W kontrastem.
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vrstevné chyby

skluzový pás

A

B

a) b)

c) d)

Obrázek 4.22: P900 při 5% deformaci tahem – skluzové pásy s vrstevný-
mi chybami; a) difraktogram s vyznačenými stopami, b) vrstevné chyby
označeny červenými šipkami a skluzový pás b́ılými šipkami, zobrazeńı ve
světlém poli v dominantńı reflexi g = 2̄00 s osou zóny z = [011] , c) v tmavém
poli z dominantńı stopy (TP1), d) v tmavém poli (TP3).
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skluz. pás

vrst. chybaa) b)

c) d)

Obrázek 4.23: P900 při 5% deformaci tahem – rovnoběžné skluzové pásy; a)
difraktogram, b) vrstevné chyby a skluzový pás označeny šipkami, zobrazeńı
ve světlém poli v Braggově poloze, v ose zóny z = [011], stejně tak i na
sńımćıch c), d).
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v rovnoběžných skluzových pásech jsou zobrazeny v téměř přesné Braggově
poloze, kterou lze nastavit pomoćı Kikuchiho liníı. Kikuchiho linie můžeme
pozorovat v difrakčńım obrazci v těch oblastech vzorku, které maj́ı tloušt’ku
větš́ı, než je polovina prosvětlitelnosti. V těchto oblastech se generuje velké
množstv́ı nekoherentně rozptýlených elektron̊u, z nichž jsou některé následně
znovu rozptýleny, tentokrát ale difraktuj́ı na některé rovině (hkl). Plasmo-
nové excitace patř́ı mezi nejčastěǰśı neelastické jevy přisṕıvaj́ıćı k tzv. difúz-
ńımu pozad́ı difraktogramu, ale nejv́ıc k němu přisṕıvaj́ı elektrony rozptýlené
koherentně na atomech vzorku, které poté jako sekundárńı vlny ztrat́ı svoji
koherenci v d̊usledku tepelných kmit̊u atomů.

Intenzita nekoherentńıho elastického i neelastického rozptylu je nejvyšš́ı
ve směru primárńıho svazku v d̊usledku úhlové závislosti atomového roz-
ptylového faktoru (3.1) a v d̊usledku toho docháźı ke sńıžeńı a zvýšeńı in-
tenzity pozad́ı, a to ve všech směrech sv́ıraj́ıćıch s danými rovinami (hkl)
Bragg̊uv úhel θ. V obrazu pak pozorujeme páry světlých a tmavých téměř
rovnoběžných Kikuchiho liníı, což jsou pr̊useč́ıky tzv. Kosselových kuželových
ploch, tvořených všemi těmito svazky, se st́ıńıtkem. Světlou linii znač́ıme
(hkl) a tmavou (h̄k̄l̄). Rozptýlený svazek, který byl p̊uvodně bĺıž optické ose
a tedy intenzivněǰśı, se po difrakci od optické osy v́ıc odchýĺı a vznikne světlá
linie, zat́ımco linie bĺıž směru primárńıho svazku bude tmavá. Seishi Kikuchi
popsal tyto linie v roce 1928, ještě před sestrojeńım prvńıho TEM. Můžeme
je využ́ıt k nastaveńı specifických difrakčńıch podmı́nek [48, 14, 54].

Pokud je krystal v přesné Braggově poloze, Kikuchiho linie procházej́ı
středem reflex́ı od př́ımého a difraktovaného svazku ghkl, jak je vidět na
obr. 4.23. Procháźı-li jedna linie primárńı reflex́ı, druhá procháźı difrakčńı
stopou se shodnými Millerovými indexy hkl. Při tomto nastaveńı je intenzita
obrazu téměř stejná ve světlém i tmavém poli. Je proto výhodněǰśı sńımky ve
světlém poli pořizovat v poloze mı́rně odchýlené od přesné Braggovy polohy,
tedy s určitou excitačńı chybou sg, kdy je obraz světleǰśı a mř́ıžové poruchy
jsou lépe zřetelné.

Excitačńı chybu označ́ıme jako kladnou, lež́ı-li odpov́ıdaj́ıćı uzel reciproké
mř́ıže g uvnitř Ewaldovy koule a naopak. Znaménko excitačńı chyby lze určit
podle polohy světlé linie hkl v̊uči difrakčńı stopě: Je-li za difrakčńı stopou,
chyba je kladná, je-li před ńı, je chyba záporná. Velikost excitačńı chyby lze
spoč́ıtat ze vztahu

sg = g2θ
x

r
=
g2x

kr
,

kde g = |g|, x je vzdálenost mezi difrakčńı stopou ghkl a odpov́ıdaj́ıćı liníı
hkl, r je vzdálenost mezi liniemi a k = |k|. Pomoćı Kikuchiho liníı můžeme
též nastavit krystal do takové polohy, že př́ımý svazek je přesně rovnoběžný
s osnovou rovin hkl – v tom př́ıpadě lež́ı primárńı stopa přesně uprostřed
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Obrázek 4.24: P900 při 5% deformaci tahem – zakotvená koutová dislokace
ve světlém poli a odpov́ıdaj́ıćı difraktogram s osou zóny z = [1̄11].

př́ıslušného páru liníı a lze určit náklon krystalu v̊uči primárńımu svazku
[14]. Takto např. můžeme určit, že excitačńı chyba pro orientaci krystalu na
obr. 4.21 a), b) je pro dvojici Kikuchiho liníı (440), které jsou v difraktogramu
vyznačeny b́ılými liniemi, sg = 0.027 nm−1.

Byla pozorována koutová dislokace (na obrázku 4.24) typického kĺınovi-
tého tvaru, jsou zde vidět i vrstevné chyby lež́ıćı ve dvou rovinách typu {111},
jejichž interakćı tato dislokace vznikla.

Na obrázku 4.25 je zachycen set tenkých dvojčat. Na sńımku a) je difrak-
togram z pozorované oblasti, jsou zde patrné extra difrakčńı stopy se stre-
aksy ve směru kolmém na deformačńı dvojčata, která bývaj́ı v dané oceli
pozorována při vyšš́ıch stupńıch deformace [9]. V tomto př́ıpadě vznikla
pravděpodobně při zohýbáńı fólie během jej́ı př́ıpravy. Je to zřejmé i na
difraktogramu a sńımćıch ve světlém i tmavém poli – je zde př́ıtomno mnoho
ohybových kontur.
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dvojče

a) b)

c) d)

e) f)

Obrázek 4.25: P900 při 5% deformaci tahem – deformačńı dvojčata; a) difrak-
togram, b) set tenkých rovnoběžných dvojčat ve světlém poli v ose zóny
z = [001], c) zobrazeńı v tmavém poli (TP1), d) zobrazeńı v tmavém poli
(TP2), e) zobrazeńı v tmavém poli (TP3), f) zobrazeńı v tmavém poli (TP4).



Kapitola 5

Diskuze

Byly vytvořeny poč́ıtačové modely časového vývoje dislokačńı struktury u
hlińıku, austenitické uhĺıkové oceli a Cantorovy slitiny během deformace a
současně byly dvě reálné slitiny, ocel P900 a Cantorova slitina, pozorovány
v TEM. Model austenitické oceli je zjednodušeńım reálné vysokolegované
oceli P900, avšak pod́ıl intersticiálńıch atomů je u obou stejný.

Výhodou simulaćı je tř́ıdimenzionálńı zobrazeńı atomů a krystalových
defekt̊u v atomárńım rozlǐseńı s možnost́ı sledováńı jejich pohybu na časové
škále v řádu pikosekund či femtosekund, zat́ımco výstupem z TEM je pr̊umět
sledované části krystalu do roviny a difrakčńı obrazec. Na druhou stranu
v TEM byla sledovaná oblast větš́ı, zorné pole bylo až 1 µm2, tloušt’ka vzorku
až 300 nm, zat́ımco velikost simulované oblasti byla přibližně 36 nm3 u oceli
a HEA a 40 nm3 u hlińıku.

Reálná dislokačńı hustota byla určena experimentálně ze sńımk̊u TEM
výpočtem podle rovnice (4.1) i z výsledk̊u numerických simulaćı. Bylo sna-
hou namodelovat hustotu dislokaćı v krystalu před deformaćı tak, aby co
nejv́ıce odpov́ıdala změřené hustotě dislokaćı na sńımćıch TEM. Źıskané hod-
noty jsou v tabulce 5.1. Experimentálńı hustota je pr̊uměrnou hodnotou,
zat́ımco u modelu se jedná o hustotu dislokaćı v jediné simulačńı buňce.
Vzhledem k omezenému počtu modelovaných atomů je dosažeńı stejných
hodnot hustoty dislokaćı pomoćı simulaćı v programu LAMMPS nereálné,
nav́ıc algoritmem DXA mohou být jako dislokace chybně vyhodnoceny i
chyby v uspořádáńı atomů po odř́ıznut́ı simulačńı buňky. Proto byly pro
porovnáńı a ověřeńı źıskaných výsledk̊u vytvořeny i modely časového vývoje
dislokačńıch struktur při vyšš́ım stupni deformace.

Výchoźı hustoty a hustoty po deformaci u model̊u se oproti reálným lǐsily
– zat́ımco reálné pr̊uměrné hodnoty po deformaci byly třikrát až pětkrát
vyšš́ı, v simulaćıch se hodnoty po deformaci lǐsily o dva řády. Vzhledem
k tomu, že je porovnáván reálný materiál se zjednodušeným modelem, byly
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určité odchylky předv́ıdatelné. Rozd́ıly v hustotě dislokaćı jsou dány i t́ım, že
modelovaná oblast je monokrystal bez hranic zrn a subzrn, které v reálném
polykrystalu představuj́ı překážku pro dislokace a brzd́ı jejich pohyb. V HEA
byly při použit́ı TEM pozorovány hranice subzrn a jejich interakce s dislo-
kacemi ve skluzovém pásu, a to ve stavu před deformaćı i po deformaci, viz
obr. 4.16 a) a d). Počet aktivovaných skluzových systémů a t́ım i hustota dis-
lokaćı záviśı na orientaci krystalu v̊uči p̊usob́ıćı śıle. Simulace deformace při
r̊uzných orientaćıch krystalu a jejich srovnáńı s experimentálńımi výsledky
by tak mohlo být předmětem daľśıho studia.

Tabulka 5.1: Hustoty dislokaćı [m−2]

Slitina výchoźı
– exper.

výchoźı
– model

po deformaci
– exper.

po deformaci
– model

P900 5.2 · 1013 2.3 · 1014 1.6 · 1014 2.3 · 1016

HEA 1.3 · 1013 7.2 · 1014 6.6 · 1013 6.3 · 1016

Z pozorováńı TEM i z výstup̊u poč́ıtačových simulaćı je zřejmé, že de-
formace oceli P900 i HEA prob́ıhala při deformaci do 5 % pouze skluzem
dislokaćı. U oceli P900 byla pozorována i deformačńı dvojčata, která však
pravděpodobně vznikla při př́ıpravě fólie. Deformace dvojčatěńım se u ma-
teriál̊u s FCC strukturou projevuje až při vyšš́ıch stupńıch deformace nebo
při zatěžováńı rázem a je dominantńım zp̊usobem deformace při ńızkých
teplotách. V numerických modelech byl pozorován skluz dislokaćı ve čtyřech
skluzových rovinách, tedy minimálně ve čtyřech skluzových systémech, viz
např. obr. 4.9, v oceli P900 byly zaznamenány skluzové pásy ve třech r̊uzných
skluzových systémech, viz obr. 4.21 b).

V poč́ıtačových modelech i v TEM byly shodně nalezeny určité typy dis-
lokaćı; v modelech všech tř́ı materiál̊u převažovaly parciálńı Shockleyovy dis-
lokace typu 1

6
〈112〉 po okraj́ıch vrstevných chyb (obr. 4.9, 4.3 nebo 4.6). Vrs-

tevné chyby včetně Shockleyových dislokaćı byly pozorovány v HEA (obr.
4.15 c)) a předevš́ım v oceli P900, viz obrázky 4.22 a 4.23, kde se nacházely i
překrývaj́ıćı se vrstevné chyby s velkým množstv́ım viditelných Shockleyových
dislokaćı. Byly pozorovány i úplné dislokace ve skluzových pásech a u někte-
rých byl určen jejich Burgers̊uv vektor (obr. 4.14), úplné dislokace byly nale-
zeny i u model̊u hlińıku a oceli. V oceli P900 byly experimentálně i v modelech
nalezeny daľśı typy ukotvených parciálńıch dislokaćı jako je koutová dislokace
typu 1

6
〈110〉, viz obrázky 4.7 a 4.24, vznikaj́ıćı interakćı dvou Shockleyových

dislokaćı ohraničuj́ıćıch vrstevné chyby ze dvou skluzových rovin. V mode-
lech byly nalezeny i Frankova 1

3
〈111〉 a Hirthova 1

3
〈100〉 parciálńı dislokace,

a to u všech typ̊u materiál̊u.
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V poč́ıtačových modelech byly pozorovány rozd́ıly v š́ı̌rce vrstevných
chyb: V hlińıku, který má největš́ı energii vrstevné chyby γsf ∼ 166 mJ/m2,
se vyskytovaly úzké vrstevné chyby. Širš́ı vrstevné chyby byly př́ıtomny v mo-
delu austenitické oceli, u kterého neńı hodnota energie vrstevné chyby známa,
v Cantorově slitině s energíı vrstevné chyby γsf ∼ 30 mJ/m2 byly př́ıtomny
velmi široké vrstevné chyby. V modelu oceli může mı́t na vznik a vývoj
vrstevných chyb i na pohyb dislokaćı vliv př́ıtomnost intersticiálńıch atomů
uhĺıku, v reálném materiálu i duśıku a substitučńıch prvk̊u. Austenitické oceli
mohou mı́t energii vrstevné chyby až 90 mJ/m2 [68] v závislosti na typu
př́ıměsových prvk̊u a jejich koncentraćıch, nebot’ mohou na vrstevné chybě
segregovat, a t́ım jej́ı energii snižovat. U Cr-Mn-Ni oceĺı bylo prokázáno, že
atomy manganu se usazuj́ı v bĺızkosti vrstevné chyby a přitom zesiluj́ı se-
gregačńı schopnost atomů chromu a současně ji snižuj́ı u atomů niklu. Tedy
chrom a mangan snižuj́ı energii vrstevné chyby a nikl ji zvyšuje. U aus-
tenitických oceĺı legovaných duśıkem se energie vrstevné chyby neměńı do
0.3 hm.% duśıku a pak s r̊ustem koncentrace duśıku klesá [69].

V modelech i v TEM byly pozorovatelné četné interakce mezi dislokacemi.
V poč́ıtačovém modelu oceli bylo zjǐstěno mnoho multidislokačńıch uzl̊u a
smyček z kratš́ıch úsek̊u dislokačńıch čar, viz obr. 4.6, dislokačńı uzly byly
pozorovány i TEM v oceli P900, viz obr. 4.20. V Cantorově slitině byly
experimentálně pozorované četné śıtě dislokačńıch uzl̊u, např. na obr. 4.16.

V TEM i v simulaćıch byly shodně pozorovány rozd́ıly ve tvaru dis-
lokačńıch čar, kdy u oceli se vyskytovaly převážně kratš́ı, často interaguj́ıćı
dislokace a v Cantorově slitině dlouhé, často zvlněné dislokačńı čáry ohraniču-
j́ıćı velké vrstevné chyby zasahuj́ıćı hlouběji do objemu krystalu, což bývá
zmiňováno i v literatuře. Např́ıklad podle Ma a Wu [67] si dlouhá dislo-
kace zkrouceńım snižuje svoji potenciálńı energii – některé jej́ı segmenty se
přemist’uj́ı do oblast́ı s energeticky výhodněǰśımi fluktuacemi složeńı. Na typ
skluzu dislokaćı má vliv i energie vrstevné chyby; vrstevná chyba usnadňuje
př́ıčný skluz a dislokačńı čára se pak jev́ı jako zvlněná. Některé studie po-
tvrdily př́ıčný skluz dislokaćı v Cantorově slitině při in situ experimentech
v TEM. Z výstup̊u simulaćı dislokačńı struktury hlińıku, který má vysokou
energii vrstevné chyby γsf ∼ 166 mJ/m2 je vidět, že tvary dislokačńıch čar
v Cantorově slitině a v hlińıku jsou odlǐsné – v Cantorově slitině jsou v́ıce
zvlněné, viz obrázky 4.9 a 4.3, nicméně TEM by při daných zvětšeńıch tyto
rozd́ıly nemohly být pozorovatelné. Z některých sńımk̊u TEM (4.15 d)) však
lze usuzovat na interakci dislokaćı s napět’ovým polem, které může být vy-
tvořeno shluky atomů určitých prvk̊u v matrici.



Závěr

Diplomová práce byla zaměřena na studium dislokačńı struktury a poč́ıtačové
simulace deformace krystalického materiálu se strukturou FCC. K tomuto
účelu byly využity dva typy jednofázového polykrystalu, a to chrómmangano-
vá ocel P900 a vysokoentropická Cantorova slitina, které se lǐśı svou sub-
strukturou. Vzorky těchto slitin byly dodány nedeformované a po celkové 5%
deformaci tlakem (HEA) nebo tahem (P900), byly z nich vyhotoveny tenké
fólie pro pozorováńı v transmisńım elektronovém mikroskopu a byly z nich
poř́ızeny sńımky dislokačńı substruktury, které byly následně analyzovány
pomoćı elektronových difraktogramů a teorie kontrastu, z experimentálńıch
dat byla vypočtena dislokačńı hustota v krystalu před i po deformaci.

Dále byly provedeny poč́ıtačové simulace deformace FCC krystalu tahem
nebo tlakem metodou molekulárńı dynamiky v programu LAMMPS. Jako
modely byly pro porovnáńı s experimentálńımi výsledky uvažovány hlińık
jakožto jednoduchý krystal s jedńım typem atomu, Cantorova slitina a nele-
govaná ocel s obsahem uhĺıku stejným jako obsah duśıku a uhĺıku dohromady
v oceli P900. Před deformaćı byly do simulovaných krystal̊u vneseny dislo-
kace pomoćı nanoindentace tak, aby hustota dislokaćı zhruba odpov́ıdala té
experimentálně zjǐstěné. Výstupy z programu LAMMPS byly vizualizovány
a analyzovány softwarem OVITO.

Byly porovnány a diskutovány experimentálńı výsledky a výsledky ze si-
mulaćı. V obou př́ıpadech bylo zjǐstěno, že při uvedeném stupni deformace
prob́ıhal pouze skluz dislokaćı, byly pozorovány a popsány shodné typy dis-
lokaćı, a to úplná, Shockleyova a koutová. Byly uvedeny rozd́ıly ve velikosti
vrstevných chyb a v dislokačńı struktuře oceli P900 a HEA týkaj́ıćı se tvaru a
délky dislokačńıch čar a typ̊u interakćı dislokaćı. Experimentálně i z model̊u
byly určeny a porovnány dislokačńı hustoty před deformaćı a po deformaci.
Byly tedy splněny ćıle diplomové práce.
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2.1.2021]. Dostupné z: https://en.wikibooks.org/wiki/Molecular Simulation/ Ther-
modynamic ensembles
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SPN, Praha, 1983

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

[67] 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

[68] 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


