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Kurzfassung

Plastische Verformung beeinflusst die Eigenschaften eines Reibkontaktes. Es ist daher wichtig,
grundlegende Versetzungsmechanismen in Reibkontakten zu verstehen. In dieser Arbeit werden der
Bildungsmechanismus von prismatischen Versetzungsstrukturen unter einer einzelnen Asperitat
und der Versetzungstransport unter einer fahrenden Asperitat mit dreidimensionalen Versetzungs-
dynamik-Simulationen im kubisch flaichenzentrierten Metall untersucht.

Die Ergebnisse zeigen, dass sich unter Indentierung je nach Kristallorientierung und je nach Ori-
entierung des Burgersvektors aus einer Versetzungsquelle verschiedene prismatische Versetzungs-
strukturen ausbilden. Der Bildungsmechanismus ist durch deterministisches bzw. stochastisches
Quergleiten von Versetzungen gepragt, welches mit dem aufgeldsten Spannungsfeld des Indenters
und Versetzungsinteraktionen erklart werden kann.

In einem Gleitkontakt werden Versetzungen durch eine fahrende Asperitat in urspriinglich ver-
setzungsfreie Bereiche transportiert. Die Simulationen zeigen, dass fiir die Transportldnge die
Kristallorientierung, der Burgersvektor der Versetzung und die Fahrtrichtung der Asperitat ent-
scheidend sind. Es wird ein Modell entwickelt, um jene Gleitsysteme zu identifizieren, auf denen
Versetzungen mittransportiert werden. Dabei spielen die Gleitebenenorientierung und das aufge-
|6ste Schubspannungsfeld des Indenters eine zentrale Rolle.

Abstract

Plastic deformation influences the properties of tribological contacts. Therefore, it is important
to understand the underlying dislocation mechanisms in tribological contacts. This work focuses
on the formation mechanism of prismatic dislocation structures below an asperity and disloca-
tion transport during sliding. Three dimensional Discrete Dislocation Dynamics simulations are
conducted for a cubic face centered metal.

The results show, that several kinds of prismatic dislocation structures are formed during in-
dentation, depending on the crystal orientation and the orientation of the Burgers vector of the
dislocation source. The mechanism is characterised by deterministic or statistical cross slip, which
can be explained with the resolved shear stress due to the indenter and dislocation interactions.
In a sliding contact, dislocations are transported by an indenter tip into initially dislocation-free
volume. The simulations show, that crystal orientation, Burgers vector orientation and sliding
direction of the asperity determine the length of dislocation transport. A model is developed to
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identify those glide systems, on which dislocations are transported. Glide plane orientation and
resolved shear stress of the tip are shown to be decisive.
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1 Einleitung

Schon in frithen Hochkulturen wie im alten Agypten oder in Mesopotamien und wurde gezielt die
Reibung beim Transport von schweren Gegenstidnden reduziert — indem der Sand oder das Holz
vor Transportschlitten angefeuchtet wurde [I}, 2] (Abb. [1.1).

Abb. 1.1: Beim ,Transport einer Sitzstatue des Ti zum Grabe" schittet eine Person eine Fliissigkeit (roter
Kreis) vor den Transportschlitten. Wandmalerei im Grab des Ti, ca. 2700 v.C. Mit Genehmigung der UB Leipzig
[Hist.Afr.19-gf:2] [3]

Auch rund 5000 Jahre spater ist die Tribologie immer noch ein aktuelles Forschungsthema: Ge-
sellschaftliche Ziele wie Kosteneffizienz und Umweltschutz erfordern eine Reduktion von Mate-
rialverschleiB (hinsichtlich Wartungsintervallen und Materialeinsatz) und Energieeinsatz in Reib-
kontakten [4H6]. Zahlreiche Anwendungen finden sich iiberall dort, wo Oberflaichen mit unter-
schiedlicher Relativgeschwindigkeit im Kontakt miteinander stehen — beispielsweise im Automo-
bilsektor (z.B. Getriebe, Kupplungen, Lager, Reifen [6] [7]), in der Luft- und Raumfahrt (z.B.
Schaufel-Scheibe-Verbindungen in Triebwerken [8], Reaktionsrader, Drehvorrichtungen fiir So-
larmodule oder Antennensysteme unter extremen Umgebungsbedingungen und speziellen Anfor-
derungen an Wartung [9HIT]), in der Industrie (z.B. Fiihrungen in Werkzeugmaschinen, Zerspa-
nungsprozesse [12]), im Freizeitsektor (z.B. Ski [13]) oder im medizinischen Sektor (z.B. kiinstliche
Gelenke [14][15]). Die gegenwartige Miniaturisierung riickt nun auch mikro- und nano-tribologische
Kontakte immer starker in den Blickwinkel, z.B. in magnetischen Speichern (Relativbewegung zwi-
schen Lese-/Schreibkopf und magnetischem Medium) [7, [I2] oder in mikro-elektromechanischen
Systemen [7, 12, [I6]. Die Eigenschaften eines Reibkontaktes kénnen beispielsweise durch aus-
gewahlte Materialkombinationen [I7], Oberflachenstrukturierungen [18-20], Warmebehandlun-
gen [21], 22], Beschichtungen [17} 23], Schmierung [17], mechanische Oberflaichenbehandlung [24]
oder Opferbleche [25] verandert werden. Mit einem Verstandnis von der Reibung und dem Ver-
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schleiB zu Grunde liegenden Mechanismen kénnen Eigenschaften von Reibkontakten gezielt aus-
gelegt und eingestellt werden.

In Reibkontakten herrscht ein komplexes Zusammenspiel aus plastischer Deformation, Adhasi-
on, Furchung und Abrieb, welche wiederum von zahlreichen Material- und Belastungsparametern
beeinflusst werden [12]. An der Oberflache bildet sich eine vom Grundmaterial verdnderte Zone
aus, die auch als , dritter Kérper" bezeichnet wird [26]. Tribologische Belastung verandert die Mi-
krostruktur von Reibkontakten [27, 28] und die Mikrostruktur beeinflusst die Reibeigenschaften
des Kontaktes [21], 22, [29]. Die anfangliche Plastizitat in einem makroskopischen Kontakt erfolgt
an einzelnen Stellen in einem mikroskopischen Kontakt [16]. Das Verstandnis von den tribologi-
schen Prozessen auf der mikroskopischen Skala ist daher Voraussetzung, um auch Prozesse und
Eigenschaften des makroskopische Kontaktes verstehen zu kénnen.

Ziel dieser Arbeit ist es, ein Verstandnis fiir ausgewahlte, grundlegende versetzungsbasierte plasti-
sche Prozesse auf mikroskopischer Skala im Frithstadium des Reibkontaktes zu entwickeln. Unter
Last verformt sich das Metall zuerst rein elastisch, bis dann plastische Verformung einsetzt. Ver-
setzungsbasierte Prozesse in Reibkontakten umfassen beispielsweise (i) Versetzungsnukleation,
(ii) Versetzungsmultiplikation aus bereits vor der Belastung im Kristall vorhandenen Versetzung-
en, (iii) konservative und nicht konservative Versetzungsbewegung, und (iv) Versetzungswechsel-
wirkungen. Die Belastung in einem Reibkontakt ist eine Kombination von Asperitaten, die in die
Oberflache indentieren, und die auf der Oberflache fahren. Um die kombinierte Belastung ver-
stehen zu kénnen, miissen die Aspekte ,Indentierung” und , Fahrende Asperitat” zuerst getrennt
voneinander betrachtet werden. Es stellt sich die Frage, wie sich einzelne oder mehrere Verset-
zungen unter solch einer indentierenden Asperitdt oder einer fahrenden Asperitat verhalten. In
dieser Arbeit soll, unter Ausschluss homogener Versetzungsnukleation, sowohl die Ausbildung von
prismatischen Versetzungsstrukturen aus einer einzelnen Versetzungsquelle unter Indentierung, als
auch der Versetzungstransport unter einer fahrenden Asperitat analysiert werden.

Experimentell ist das Frithstadium der plastischen Verformung nur schwer zuganglich. Klassi-
sche Kontinuumstheorien eignen sich fiir diese Untersuchung nicht, da diese Methodik auf groBe,
homogene Volumen zugeschnitten ist und auf der Homogenisierung der Mikrostruktur basiert.
Molekulardynamik-Simulationen implizieren kurze Simulationszeiten aufgrund der Verfolgung ato-
marer Schwingungsvorgénge. Fir die Simulationen dieser Arbeit wird daher die geeignetere Me-
thode der Diskreten Versetzungsdynamik verwendet. Diese vereint die Moglichkeit, sowohl im
Vergleich zur Molekulardynamik plastische Prozesse in groBere Proben iiber langere Zeiten zu si-
mulieren, als auch gleichzeitig im Vergleich zu den klassischen Kontinuumsmodellen die relevante
Mikrostruktur zu beriicksichtigen.



2 Plastizitat im Reibkontakt

Der plastischen Deformation wird eine wichtige Rolle fiir die Eigenschaften des Reibkontaktes
zugeordnet, insbesondere hinsichtlich Reibung und VerschleiB [22, B0H32]. Beispielsweise exis-
tieren Modelle zur Kopplung von Reibungskoeffizient und plastischer Deformation, wie z.B. in
Referenz [29] [33]. Die Anisotropie des Reibungskoeffizienten je nach Fahrtrichtung der Asperitat
auf der Oberflache [34H36] wird auf die Deformation des Kristalls zuriickgefiihrt [37]. Ebenfalls
wird die GroBenabhangigkeit des Reibungskoeffizienten je nach bi- und unidirektionaler Bewe-
gung des Indenters in Verbindung mit der plastischen Deformation und dem Bauschinger-Effekt
gebracht [38].

Reib- und Indentierungskontakte werden unter verschiedenen Aspekten untersucht, beispielsweise
Ausbildung spezieller Versetzungsstrukturen wie prismatischer Versetzungen [39] oder der , Trace-
line" [27], Versetzungsnukleation [40l [41], den Indentierungs-GroBeneffekt [42], Gitterrotatio-
nen [43] 44], Reibungskoeffizient und Harte je nach Kristallographie und Kratzrichtung [35], oder
der Auswirkung einer Vielzahl von Asperitaten [45] [46].

In dieser Arbeit werden zwei Versetzungsmechanismen im Reibkontakt analysiert: Die Bildung von
prismatischen Versetzungsstrukturen unter einem Indenter (Kap. und der Versetzungstrans-
port unter einer fahrenden Asperitat (Kap. im kubisch flachenzentrierten Metall.

2.1 Prismatische Versetzungsstrukturen

Prismatische Versetzungen sind dadurch gekennzeichnet, dass der Burgersvektor nicht in der Ebe-
ne enthalten ist, welche durch die (geschlossene) Versetzungslinie definiert ist [47]. Abbildung [2.1]
zeigt schematisch eine perfekt prismatische Versetzung im Vergleich zu einer , klassischen® Ver-
setzung mit einem Burgersvektor in der Gleitebene. Eine prismatische Versetzung gleitet parallel
zur Richtung des Burgersvektors ohne dabei ihre GroBe zu verandern [47]. Die Bildung von pris-
matischen Versetzungsstrukturen in kubisch flachenzentrierten Metallen wird unter verschiedenen
tribologischen Belastungen beobachtet:

(i) Indentierung [48-50],

(i) Rollen dber eine elektropolierte Oberflache [51],
(iii) Rollen iber einer Oberflaiche mit feinen, abrasiven Partikeln [49] und

(iv) Kratzen [52] B3].

Die Nukleation von prismatischen Versetzungen unter Indentierung wird auch in den Zusam-
menhang mit ,,Pop-ins* gebracht [54], die sich als Verschiebungsspriinge in kraftgesteuerten [55]
bzw. als Last-Verschiebungsabfalle in verschiebungsgesteuerten [56H58] Versuchsdurchfilhrungen
auBern. Plastizitat bereits vor dem Pop-in wurde jedoch experimentell nachgewiesen [59] und si-
mulativ beobachtet [60]. Dies deutet darauf hin, dass der erste Pop-in einem heterogenen Prozess
zugeordnet werden kann, wie der Aktivierung einer Versetzungsquelle [61]. In Molekulardynamik-
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Versetzung

"

Versetzung
/ /
Gleitebene Gleitebene
(a) (b)

Abb. 2.1: Schematische Darstellung (a) Versetzung (b) Prismatische Versetzung

Simulationen werden den Last-Verschiebungsabféllen das Ablésen von prismatischen Versetzungen
von einem Versetzungsnetzwerk zugeordnet [56].

In kubisch flachenzentrierten (kfz) Metallen bilden sich prismatischen Versetzungsstrukturen in
unterschiedlichen Formen aus:

(i) Perfekt prismatische Versetzungen [48, 57, 62-64]"}

(ii) Helixformige prismatische Versetzungsstrukturen [62],

(iii) V-formige Versetzungen [67, [68] und

(iv) U-férmige prismatische Versetzungen — entweder innerhalb von sogenannten
Versetzungsrosetten [39] 49, 50| 69] oder vereinzelt auftretend [53].

Perfekt prismatische Versetzungen, helixformige prismatische Versetzungsstrukturen und geradli-
nige Versetzungssegmente werden unter Indentierung seitlich aus einer Zone mit hoher, immobiler
Versetzungsdichte emittiert [62]. Die Bildung dieser Versetzungsstrukturen erfolgt nicht perma-
nent von Beginn der Indentierung an, sondern erst in einem fortgeschrittenen Stadium bei hoheren
Spannungen [62]. Die kristallographische Orientierung spielt fiir die Bildung der prismatischen Ver-
setzungsstrukturen im Vergleich zu Indentergeometrie und Oberflachenrauigkeit eine (ibergeordne-
te Rolle, da die Auswahl der Emissionsrichtungen nach dem héchsten Schmid-Faktor erfolgt [62].
Die prismatischen Versetzungen gleiten in kfz Kristallen entlang von (110)-Gleitrichtungen, wobei
der Abstand der Versetzungen vergleichbar zu ihren Durchmessern ist [62]. Diese prismatischen
Versetzungen weisen eine rhombusartige Form auf [62]. Die Ecken des Rhombus kénnen leicht
gebogen vorliegen, insbesondere an der Ecke mit dem 70.53° Winkel [62], welcher durch den
Schnittwinkel zwischen zwei Gleitebenenfamilien festgelegt ist.

V-férmige prismatische Versetzungen bilden sich im anfanglichen Stadium der plastischen Verfor-
mung unter Indentierung auf {001 }-Au-Oberflachen [68] und durch Kratzen auf {001 }-Cu-Ober-
flachen [67] aus. Diese v-férmigen prismatischen Versetzungen gleiten auf {111}-Gleitebenen in
(110)-Gleitrichtungen [67) [68]. Sie kdnnen sich in vier Shockley-Partialversetzungen mit einer
,stair rod"“-Versetzung aufspalten [67, 68]. Die Nukleation einzelner v-férmiger prismatischer Ver-
setzungen bewirkt atomares ,,Stick-Slip" Verhalten [67]. Werden mehrere Versetzungen bei gro-

! Perfekt prismatische Versetzungen werden ebenfalls in kubisch raumzentrierten [56] [65] und hexagonalen dichtest
gepackten Kristall [66] und im hexagonalen Wurtzit-Kristall [58] beobachtet.



2.1 Prismatische Versetzungsstrukturen

Beren Indentierungstiefen auf einmal nukleiert, so ist kein atomares Stick-Slip Verhalten mehr
erkennbar [67].

Versetzungsrosetten bilden sich in kfz Kristallen unter Indentierung auf {111}-Oberflachen als
Struktur parallel zu der Oberflache aus, z.B. in Ag [49, [70], Au [50] und Cu [51] 69]. Vorausset-
zung fiir die Bildung von Versetzungsrosetten ist eine anfanglich relative geringe Versetzungsdichte
in der GréBenordnung von 107m~2 in Cu [39, [69] bzw. 108m~2 in Ag [49, [71]. AuBerdem wer-
den Versetzungsrosetten nur innerhalb eines bestimmten Belastungsbereiches beobachtet 70, [71].
Unter hoheren Lasten bildet sich ein hemispharischer Deformationsbereich aus — die Versetzung-
en liegen lokalisiert um den Indentereindruck vor, anstatt sich weiter nach auBen auszubreiten —
und Versetzungsrosetten sind nicht mehr abgegrenzt erkennbar [71]. Dies kann als Anderung im
Deformationsmechanismus interpretiert werden [71]. Abbildung zeigt eine Versetzungsrosette
auf einer angeatzten (111)-Cu-Oberflache nach Indentierung und die zugehorige schematische
Darstellung. In kfz Kristallen bestehen Versetzungsrosetten aus sechs Armen, die sich entlang von
(110)-Gleitrichtungen erstrecken BQHEI Jeder Arm der Versetzungsrosette setzt sich aus einer Reihe
von prismatischen Versetzungen zusammen, welche von der Zone mit der hohen Versetzungsdich-
te ausgehen [49, 69] (Abb. 2.2(b)). Diese prismatischen Versetzungen verschieben Material in
(110)-Gleitrichtungen. In Richtung des jeweiligen Burgersvektor der prismatischen Versetzungen
gesehen, weisen diese eine ,u-Form* auf (Abb. 2.2(b)). Die ,,u-férmigen* Versetzungslinien enden
an der Oberfliche, wo sie mit je zwei Atzgriibchen sichtbar gemacht werden kénnen. Die beiden
Versetzungsarme der u-férmigen prismatischen Versetzung, welche an der Oberflache enden, sind
zwei Stufenversetzungen mit entgegengesetztem Vorzeichen [49] (Abb. 2.2(b)).

o e 5

Abb. 2.2: (a) Versetzungsrosette. Gedruckt aus Ref. mit Erlaubnis von AIP Publishing. (b) Schematische
Darstellung von (a). Aus Ref. [74]; angelehnt an Ref.

Die sechs Rosettenarme sind im Vergleich zur Dimension der Zone mit der hohen Versetzungs-
dichte relativ lang — sowohl im Bezug auf die GroBe der Struktur auf der Oberflache (Abb.[2.2(a)),

2 Auch in anderen Kristallstrukturen entstehen unter Indentierung Versetzungsrosetten. Beispielsweise entstehen in
GaN mit (hexagonaler) Wurtzit-Gitterstruktur ebenfalls sechsarmige Versetzungsrosetten, die aus prismatischen
Versetzungen bestehen [58]. In SrTiO3 [72] mit (orthorhombischer) Perowskit-Struktur und MgO [73] mit (ku-
bischer) Natriumchlorid-Struktur entstehen achtarmige Versetzungsrosetten, die aus prismatischen Versetzungen
auf 90° bzw. 45° geneigten Gleitebenen mit Stufen- bzw. Schraubencharakter bestehen.
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als auch im Bezug auf die Tiefe der Struktur [Iﬁ]ﬂ Die Armlange [ der Versetzungsrosette wird
mit groBerer Indenterkraft F mit einem wurzelférmigen Zusammenhang [ ~ /F [70] und unter
Relaxation [75] langer. Bislang ist der Bildungsmechanismus von Versetzungsrosetten unverstan-
den. Fiir eine entkoppelte Bildung der einzelnen Rosettenarme sprechen folgende Eigenschaften
der Versetzungsrosette:

(i) Die einzelnen Rosettenarme konnen unterschiedlich lang sein [71].

(i) Einzelne Arme von Versetzungsrosetten konnen vollstandig fehlen [76].

(iii) Die Breite der Versetzungen innerhalb eines Rosettenarmes ist dhnlich. Zwischen
verschiedenen Rosettenarmen kann die Breite aber durchaus abweichen (Abb. [2.2(a)).

(iv) Einzelne Rosettenarme kénnen an Subkorngrenzen [49] [51] oder angrenzenden
Versetzungsrosetten bzw. Spannungskonzentrationen [49] enden.

Fir die Entstehung von perfekt prismatischen Versetzungen werden verschiedene Mechanismen
vorgeschlagen:

(i) Zwillingsbildung und Umwandlung in eine Versetzung, die im kubisch raumzentrierten Kris-
tall ausbaucht, quergleitet und in einem ,Lasso-Mechanismus" eine perfekt prismatische
Versetzung hinterlasst [65]. Ein dhnlicher Mechanismus wird ebenfalls sowohl im kubisch
raumzentrierten Kristall [56], als auch hexagonalen Kristall [58] [66] beobachtet.

(i) Bildung von zwei Versetzungen im hexagonalen Kristall, welche quergleiten und eine , Nest-
Versetzung" bilden [58]. Durch zweifache Annihilation bei den Schraubensegmenten ent-
steht dann eine prismatische Versetzung mit Stufencharakter [58].

(iii) Homogen [48, 63| [77, 78] oder an Oberflachenstufen [57] nukleierte Versetzungen reagieren
miteinander zu prismatischen Versetzungen. Auf Molekulardynamik-Ebene ist eine Mog-
lichkeit der Bildung von prismatischen Versetzungen die Entstehung von homogen nuklei-
erten Defekten, die sich in einen Stapelfehlertetraeder umwandeln, aus welchem einzelne,
prismatische Partialversetzungen emittiert werden [78]. Allgemein kénnen durch homoge-
ne Nukleierungsprozesse und sukzessives Versetzungsgleiten Oberflachenvorspriinge an der
Oberflache entstehen, welche Spannungskonzentrationen hervorrufen und so anschlieBende
heterogene Versetzungsnukleation bewirken konnen [63]. Bei der Nukleation an Oberfla-
chenstufen kdnnen sich Versetzungshalbringe ausbilden [57]. Diese expandieren und reagie-
ren miteinander zu einer ,fligelartigen”, dreifach-symmetrischen Defektstruktur, welche
sesshaft und stabil ist [57]. Unter hoherer Last wird die Defektstruktur unter Bildung von
drei prismatischen Versetzungen aufgetrennt [57]. Mit fortschreitender Indentierungstiefe
wird die Defektstruktur groBer und so auch die GroBe der emittierten prismatischen Verset-
zungen [57]. Im Verlauf der Indentierung entsteht ein komplexes Versetzungsnetzwerk, aus
welchem prismatische Versetzungen emittiert werden [48] 56, [77].

Auf derartigen Beobachtungen basierend werden in Diskreten Versetzungsdynamik-Codes Nuklea-
tionskriterien fiir perfekt prismatische Versetzungen verwendet [48] [79]. Dabei werden bei jedem
Nukleationsprozess im kfz Metall perfekt prismatische Versetzungen mit (110)-Burgersvektoren
erzeugt, deren Radius proportional zum Kontaktradius ist [79]. In einem anderen Modell werden
koaxiale, runde, prismatische Versetzungen mit einem Burgersvektor senkrecht zur Oberflache ver-
wendet, um die Materialverschiebung unter der Indenterspitze zu akkommodieren [55}, 80]. Letztere

3 Es gibt experimentelle Hinweise darauf, dass im Anfangsstadium der Indentierung Versetzungen in die Tiefe des

Kristalls emittiert werden : Zum einen wird bei Entlastung vor Rosettenbildung ein bleibender Eindruck auf
der Oberflache beobachtet . Auch kdnnen Diskrepanzen zwischen der beobachteten Anzahl der prismatischen
Versetzungen auf der Oberflache und dem totalen verschobenen Materialvolumen auftreten . An Spannungs-

konzentrationen kdnnen sogar im Inneren des Kristall 12-armige Versetzungsrosetten entstehen .
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Modellvorstellung wird in der Gradientenplastizitit verwendet, um bei Indentierung die Harte-Tiefe
Abhangigkeit im Mikrometerregime zu modellieren und den Indentierungs-GroBeneffekts abzubil-
den [80].

Verschiedene Bildungsmechanismen von prismatischen Versetzungsstrukturen wurden in Mole-
kulardynamik-Simulationen beobachtet. Dennoch ist die Ursache fiir die Bildung solch spezieller
prismatischer Versetzungsstrukturen und deren unterschiedliche Auspragungen ungeklart. In dieser
Arbeit wird die Entstehung von prismatischen Versetzungsstrukturen im kfz Metall aus einer
Versetzungsquelle — unter Ausschluss homogener Versetzungsnukleation — untersucht.

2.2 \Versetzungstransport

Versetzungen sind linienformige Punktdefekte im Kristall, deren Gleitbewegung das Abscheren
des Kristalls und damit plastische Verformung verursacht. Versetzungen gleiten auf, fiir das Kris-
tallgitter spezifischen, Gleitebenen und sind durch spezifische Burgersvektoren charakterisiert. Im
kubisch flachenzentrierten Kristall sind die Gleitebenen {111}-Ebenen und die Burgersvektoren
vom Typ (110). Eine Versetzung kann einem Gleitsystem zugeordnet werden, welches durch eine
Gleitebene und einen Burgersvektor charakterisiert ist.

Aufgrund duBerer Belastung eines Bauteils und der Wechselwirkung von Versetzungen unterein-
ander — oder mit anderen Gitterdefekten — wirkt auf eine Versetzung eine Kraft. Die Peach-Koh-
ler-Kraft fPK, welche senkrecht auf die Versetzungslinie wirkt, ist die treibende Kraft fir Verset-
zungsbewegung. Diese lasst sich mit dem lokal wirkenden Spannungsfeld &, dem Burgersvektorz
und dem Tangentenvektor dl der Versetzungslinie berechnen zu [81]

fp]( = EB X d7 (2.1)

Diese Kraft kann in zwei Komponenten, in der Gleitebene und senkrecht dazu, zerlegt werden,
welche das Gleiten bzw. Klettern der Versetzung verursachen. Die ,aufgeldste” Peach-Kohler-
Kraft Fpg in der Gleitebene l3sst sich mit dem totalen Spannungsfeld G, dem Burgersvektor b
und dem Normalenvektor der Gleitebene 7 berechnen [81]

Fpx = (G7) - b (2.2)

Durch Versetzungsgleiten wird ein Kristall abgeschert. Die plastische Dehnung &, in einem Volu-
men V lasst sich mit der von der Versetzung liberstrichenen Flache A, dem Burgersvektor b und
dem Normalenvektor der Gleitebene 7i berechnen [82]

A
Eplij = 57 (binj +bjmi) (2.3)

Je groBer die lberstrichene Flache ist, desto groBer ist die plastische Dehnung. Die Lange der zu-
riickgelegten Strecke der Versetzung kann in einem reinen Einzelkristall durch den Rand der Probe,
Wechselwirkungen mit anderen Versetzungen oder durch das duBere Spannungsfeld —Abfall der
Spannungsintensitat oder Aufstau an der neutralen Faser [83, [84] — begrenzt werderﬂ. Fir Zug-,
Druck-, Biegung- und Torsionsbelastungen verandert sich bei konstanter Kraft bzw. konstantem

4 Allgemeiner kann das Gleiten der Versetzung beispielsweise durch Wechselwirkung mit Punktdefekten, Korngren-
zen, Ausscheidungen oder Dispersionen gehemmt werden [85].
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Moment (unter Ausschluss von Kriechen) in etwa das Volumen nicht, in welchem das Verset-
zungsgleiten stattfindet. Fahrt dahingegen ein Indenter mit konstanter Kraft (iber eine Probe, so
bewegt sich das Spannungsfeld mit dem Indenter mit und das lokale Spannungsfeld verandert
sich. Versetzungen, deren Gleiten im Spannungsfeld eines ,statischen” Indenters mit konstanter
Kraft durch den Abfall der Spannungsintensitat seitlich des Indenters begrenzt ist, kénnen sich
mit dem fahrenden Indenter mitbewegen. Gleiten Versetzungen innerhalb dieses Spannungsfeld,
so konnen Versetzungen iiber langere Strecken mit dem Indenter gleiten — sie werden ,,transpor-
tiert". Werden Versetzungen (iber groBe Strecken transportiert, so (iberstreichen sie damit groBe
Flachen im Kristall und erzeugen dabei plastische Verformung (Gl. . Es ist daher wichtig,
den Versetzungstransport beurteilen zu kénnen. Die Beurteilung der plastischen Deformation im
Reibkontakt aufgrund von Versetzungstransport ist besonders im Frithstadium der Deformation
im Reibkontakt wichtig, in welchem, vorausgehend zu einer méglichen Rekristallisation [86H88],
noch grobe Koérner vorliegen, die weitreichenden Transport erlauben.

Im Zugversuch lassen sich mit dem Schmid-Faktor die Gleitsysteme mit der groBten aufgeldsten
Schubspannung identifizieren, welche zuerst aktiviert werden. Fiir einen Zugversuch lasst sich
Gleichung vereinfachen zu

F
T, :cosd)cos?tg (2.4)

wobei F die Zugkraft, A die Querschnittfliche der Probe, ¢ der Winkel zwischen der Zugachse
und der Normalen der Gleitebene, und A der Winkel zwischen der Zugachse und dem Burgers-
vektor ist [47, 54]. Die GroBe cos ¢ cosA wird als Schmid-Faktor bezeichnet und nimmt Werte im
Bereich 0 < S < 0.5 an. Gleitsysteme mit einem groBen Schmid-Faktor werden zuerst aktiviert.
Unter einem sphérischen Indenter liegt jedoch ein inhomogenen Spannungsfeld vor. Die Span-
nungskomponenten im Hertzschen Kontakt sind im Anhang in Abbildungen dargestellt.
Die Schmid-Faktoren bzw. die Vereinfachung von Gleichung zu Gleichung kann fiir
das inhomogene Spannungsfeld nicht verwendet werden, um jene Gleitsysteme zu identifizieren,
auf welchen Versetzungen gleiten bzw. transportiert werden. AuBerdem wird erwartet, dass die
Fahrtrichtung des Indenters eine wichtige Rolle fiir die plastische Deformation spielt. Folglich
sollte die Fahrtrichtung des Indenters in das Kriterium eingehen. Es wird ein Kriterium beno-
tigt, mit welchem die Gleitsysteme in einem Reibkontakt identifiziert werden kénnen, auf welchen
Versetzungstransport erwartet wird.

Beim experimentellen Kratzen auf (111)-aCu-Al-Oberflachen konnten aktive Gleitsysteme iiber

charakteristische Oberflachenlinien identifiziert werden, je nach [211], [211] oder [110]-Kratzrich-
tung [89,100]. Jedoch sind keine systematischen Untersuchungen zum reinen Versetzungstransport
unter Ausschluss von Versetzungsnukleation in der Literatur zu finden. Klassische Kontinuums-
plastizitats- oder Kristallplastizitaitsmodelle kénnen keinen reinen Versetzungstransport abbilden,
da iberall dort plastische Dehnung entsteht, wo kritische Spannungen erreicht werden. Der Ver-
setzungstransport kann jedoch mit Diskreten Versetzungsdynamik- (DDD) oder der Molekulardy-
namik-Simulationen untersucht werden. Bisherige, zweidimensionale DDD-Simulationen mit Stu-
fenversetzungen zeigen, dass plastische Verformung die Eigenschaften eines Reibkontaktes be-
einflusst [91], 92]. Beispielsweise kann Versetzungsgleiten unter einer rechteckigen Asperitat das
Einsetzen der Asperitatsbewegung verhindern oder verzégern [92]. Andere DDD-Simulationen zei-
gen, dass unter einer rechteckigen Asperitat die Reibspannung von der Kontaktflaiche abhangen
kann [91]. Es fehlen jedoch systematische DDD-Simulationen zum Versetzungstransport. Ato-
mistische Simulationen zeigen, dass Kristallorientierung und Fahrtrichtungen der Asperitat die
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plastische Deformation beeinflusst [35] [93H95]. Beispielsweise werden bei einem Fahren auf einer
(111)-Oberflache vorwiegend Versetzungen mit einem Burgersvektor parallel zur Gleitrichtung
beobachtet [52]. Die Abgrenzung zwischen Versetzungstransport und Versetzungsnukleation ist
jedoch in den Molekulardynamik-Simulationen aufgrund hohen Spannungen im Kristall durch hohe
aufgebrachte Belastungen schwierig.

In der vorliegenden Arbeit wird mit Diskreten Versetzungsdynamik Simulationen der Fragestellung
nachgegangen, wie und unter welchen Bedingungen Versetzungen im Reibkontakt transportiert
werden.






3 Simulationsmethodik

3.1 Diskrete Versetzungsdynamik

Uberblick Fiir die Simulationen dieser Arbeit wird die Diskrete Versetzungsdynamik Methode
verwendet. Die Diskrete Versetzungsdynamik (DDD) ist eine mesoskopische Methode. In dieser
Methode werden Versetzungen — Trager der plastischen Verformung — als diskrete Linien in einem
elastischen Kontinuum modelliert und ein Konstitutivgesetz fiir die Bewegung von Versetzungen
eingefiihrt. DDD-Simulationen erlauben es, anfiangliche Plastizitat zu untersuchen, Plastizitat in
kleinen Bauteilen zu erforschen und Versetzungsmechanismen zu analysieren.

Der erste dreidimensionale DDD-Code wurde in den 90-er Jahren entwickelt [54]. Inzwischen
existieren verschiedene Codes mit unterschiedlichen Implementierungen und Schwerpunkten der
Ausrichtung, wie zum Beispiel MDDP (Multiscale Dislocation Dynamics Plasticity), microMegas,
ParaDiS (Parallel Dislocation Simulator) PDD (Parametric Dislocation Dynamics), Tridis und der
Versetzungscode von Weygand [54].

Verwendeter Code In dieser Arbeit wird der dreidimensionale DDD-Code von Weygand nach
Referenz [06] und [O7] verwendet. Die Versetzungen werden als diskrete Linien mit Knoten und
geraden Segmenten in einem elastischen Kontinuum modelliert.

Analytische Spannungs- und Verschiebungsfelder von Versetzungen sind nur im unendlichen Raum
bekannt. In Proben mit endlichen Dimensionen werden daher Korrekturfelder {iber die Randbedin-
gungen vorgegeben. Dies wird durch den Superpositionsansatz nach Van der Giessen [08] gel6st.
Das linear elastische, isotrope Problem mit den Randbedingungen wird mit der Finiten Element
Methode (FEM) gelést. Die Krafte, die auf eine Versetzung wirken, berechnen sich dann durch die
Superposition der aufsummierten Spannung aller Versetzungen im Festkdrper und der Spannungen
aufgrund der Randbedingungen (Ansatz nach Ref. [08]). Die totalen Spannungen, Verschiebungen
und Dehnungen ergeben sich zu

Gl'j:&ij-f—éij, uij:ﬂij—i-ﬁij, Eijzéij-f—éij (3.1)

wobei mit (%) die Versetzungsfelder in einem unendlichen Medium und mit (%) die elastischen
Felder der FEM bezeichnet sind.

Die treibende Kraft fiir die Versetzungsbewegung, die Peach-Kohler-Kraft pr, ist durch Glei-
chung gegeben. Bei den folgenden Simulationen unter Raumtemperatur ist Klettern ver-
nachlassigbar. Die ,,aufgeloste” Peach-Kohler-Kraft Fpg in der Gleitebene, welche das Gleiten von
Versetzungen verursacht, ist durch Gleichung gegeben. Als Konstitutivgesetz fiir die Bewe-
gung der Versetzung im kubisch flachenzentrierten Kristall wird ein viskoses Gesetz mit einem

11
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zusatzlichen Tragheitsterm der Versetzung nach Referenz [99] in der Form
mv+ By = Fpg (32)

verwendet, mit der effektiven Versetzungsmasse m pro Einheitslange, dem Reibungskoeffizient B
aufgrund von Wechselwirkung der Versetzungen mit Phononen und Elektronen, der Geschwindig-
keit v und der Gleitkomponente der Peach-Kohler-Kraft in der Gleitebene Fpg.

Fur die Transportsimulationen wird zusatzlich eine kritische Reibspannung 7, beriicksichtigt, die
Mischkristallverfestigung reprasentieren soll. Die Reibspannung reduziert die aufgeldste Schub-
spannung um den Wert 7,; bei Spannungen unterhalb 7, findet kein Versetzungsgleiten statt.
Die Versetzungen konnen beim Gleiten durch das Medium mit anderen Versetzungen wechsel-
wirken. Versetzungsreaktionen kdnnen in Form von Lomer-Reaktion, gleitfahiger Reaktion, Hirth-
Reaktion oder kollinearer Reaktion auftreten. Eine Versetzungsreaktion wird eingegangen, wenn
die Linienenergie der resultierenden Versetzung geringer ist, als die der einzelnen Versetzungen.
Das Quergleiten von Schraubensegmenten wird mit einem statistischen Modell nach Referenz [100]
beschrieben. Die Quergleitwahrscheinlichkeit P pro Zeitschritt ist gegeben durch

P:Ali)&-exp (—W) (3.3)
mit einem numerischen Koeffizienten A, der Ladnge des Schraubensegmentes [, einer Normie-
rungslange Iy, dem Zeitschritt 8¢z, dem Aktivierungsvolumen fiir Quergleiten V, der aufgelosten
Schubspannung in der Quergleitebene 7, der kritischen aufgeldsten Schubspannung 77, welche
den Bereich Il der Verfestigung kontrolliert, der Boltzmann Konstante k und der absoluten Tem-
peratur T’ [100]. Das Quergleiten erfolgt in den Simulationen dieser Arbeit nur wenn die aufgeloste
Schubspannung auf der Quergleitebene die aufgeldste Schubspannung auf der Gleitebene um min-
destens 10% Ubersteigt.

Fiir weitere Details der Implementierung des DDD-Codes sei auf Referenz [96] und [97] verwiesen.

Kontaktmodellierung Fiir die Simulation der Indentierung und der fahrenden Asperitdt wird
der bestehende DDD-Code angepasst, indem der Kontakt als Hertzscher KontakiEl modelliert
wird. Die Annahmen des Hertzschen Kontakts lauten: (i) Eine kleine Kontaktflache relativ zu
den Korperabmessungen, (i) eine kleine Kontaktflache relativ zu den Kriimmungen der Kérper,
(iii) reibungsfreie Oberflachen, und (iv) die Korper im Kontakt kénnen als elastischer Halbraume
gesehen werden [101]. Die Annahmen (i)-(ii) treffen auf die Simulationen in dieser Arbeit zu. Fiir
kleine Dehnungen lasst sich der Fall zweier elastischer Kugeln im Kontakt (Annahme (iv)) auf
einen Kontakt einer starren Kugel mit einem elastischen Halbraum abbilden. Fiir reibungsbehaftete
Kontakte kann die Losung fiir den reibungsfreien Hertzschen Kontakt mit der Losung fiir den
Tangentialkontakt superponiert werden [101] (siehe Ref. [102]).

In der vorliegenden Arbeit driickt ein starrer Indenter mit spharischer Spitze auf eine elastische
Probe. Im DDD-Code werden fiir die , Indentierungssimulationen* und die ,Simulationen mit der
fahrenden Asperitat" zwei verschiedene Implementierungen des Hertzschen Kontaktes verwendet.

I Die Spannungskomponenten im Herztschen Kontakt sind im Anhangin ausgewahlten Schnittebenen dargestellt.
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In den Indentierungssimulationen wird der Oberflachendruck p(r)

3 F r2

B3E T2 <

pr={ eV ll=n (3.4)
0 ,’l”>7‘k

Uuber Knotenkrafte innerhalb des Kontaktradius

rk:f/%%(l—\/) (35)

aufgebracht. Dabei ist r der Abstand zur Indenterspitze auf der Oberflache, F die Indenterkraft,
R der Indenterradius, G der Schubmodul und v die Querkontraktionszahl [10I]. Der maximale
Druck px betragt

3 F

max — N _ 5 3.6
p 27r? (36)

Die Kraftkomponente Fj in Indentierungsrichtung auf jeden Finite Element-Knoten A auf der
Oberflache innerhalb der Kontaktflache wird durch GauB-Integration auf dem betroffenen Ober-
flachenelement mit

Fy= /SNAP(V)dS (3.7)

berechnet. Dabei wird eine quadratische Formfunktion N4 verwendet, die auf der Oberflache S auf
den Integrationspunkten ausgewertet wird [74]. Die maximale Verschiebung der Indenterspitze u,y
in Indentierungsrichtung betragt [101]

3 9 F? 232

Die maximale Schubspannung im Kristall liegt fir eine Querkontraktionszahl v =0.3 auf der
Indentierungsachse y in der Tiefe y ~ 0.5r; vor.

Um groBere Probenvolumen simulieren zu kdnnen, wird in den Simulationen der fahrenden As-
peritat die analytische Lésung nach Referenz [102] verwendet. Es werden die Spannungen der
analytischen Lésung ausgewertet, sodass ein virtueller Indenter mit sphéarischer Spitze in die Pro-
be driickt. Das gesamte Spannungsfeld ist dann durch die Spannungen der Randbedingungen, die
Spannungen der Versetzungen und die Spannungen aus der analytischen Lésung des Hertzschen
Kontaktes gegeben. Die analytische Spannung durch elastische Indentierung wird auf den Seg-
mentmitten der Versetzungen ausgewertet. Die Knotenkrafte werden durch Integration der Peach-
Kohler-Krafte auf den Segmenten berechnet, welche zu dem jeweiligen Knoten gehdren. Durch
geeignet kleine Diskretisierung der Versetzungslinien konnen die Beitrage aufgrund Indentierung
auf einem Segment als konstant angenommen werden. Das Vorgehen erlaubt eine grébere Dis-
kretisierung des Finite Element Netzes gegeniiber der oben beschriebenen Variante, bei welcher
die Indenterlast iiber Knotenkrafte des Finite Element Netzes aufgebracht wird. Durch die gro-
bere Diskretisierung kann die Rechendauer fiir das groBere Probenvolumen reduziert werden. Die
Bildkrafte der Versetzungen werden durch das grobere Finite Element Netz vernachlassigt. Fiir

13
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reibungsbehaftete Kontakte wird der reibungsfreie Hertzsche Kontakt mit der Loésung fiir den
Tangentialkontakt nach Referenz [102] Uberlageriﬂ.

3.2 Setup

3.2.1 Indentierung

Abbildung [3.T] zeigt schematisch das Setup fir Indentierung. Ein Indenter mit spharischer Spitze
presst mit einer Vorkraft Iy und einer Kraftrate F auf die xz-Oberfliche der Probe. Die Last
wird lber Knotenkrafte innerhalb des Kontaktradius auf die Oberfliche aufgebracht. Die Pro-
benabmessung betragt 3um x 3um x 3um bzw. 4.8um x 1.2um x 2.4um. Dabei sind die Proben
mit 64 X 64 x 64 bzw. mit 128 x 32 x 64 Finiten Elementen diskretisiert. Die Abweichung der rein
elastischen Kraft-Verschiebungskurve von der Hertzschen Referenzkurve betragt bei einer Dis-
kretisierung mit 64 x 64 x 64 Elementen und den gewahlten Parametern (siehe unten) bei einer
Indenterkraft F = 150uN und einem Indenterradius R = 1um weniger als 1%. Die Verschiebungen
am Boden der Probe sind Null. Alle anderen Oberflachen der Probe sind frei und somit durchlassig
fur Versetzungen.

y F
freie Oberfldche
3pm
____________________ X
verschiebungs-
freier Boden
Zy, /3pm
3pm

Abb. 3.1: Setup Indentierung

Zu Beginn der Simulation befindet sich eine einzelne Frank-Read-Quelle nahe der Indenterspitze
in der Probe.

Die gewahlten Parameter beschreiben Indentierung in kubisch flachenzentriertes, isotropes Alu-
minium: Indenterradius R = 1um; Kraftrate F = 82N /s oder F = 163N /s; Querkontraktionszahl
v = 0.347; Schubmodul G =27GPa; Gitterkonstante a = 4.04-10~'%m; viskoser Reibungskoeffi-
zient fiir Versetzungsbewegung B = 10~ *Pus; effektive Versetzungsmasse m = 1.1-10"0kgm™!
und anfangliche Lange der Frank-Read-Quelle L =270a = 109nm, welche zu einer Aktivierungs-
spannung von T = % = T0MPa fiihrt.

Falls nicht weiter spezifiziert, werden fiir die Indentierungssimulationen die kleineren Probenab-

messung und die Kraftrate Fj verwendet.

2Vielen Dank an Prof. Lars Pastewka fiir den Hinweis auf einen Tippfehler in Referenz [102] auf S.55 unter dem

22 . >
Abschnitt ,,(b) Tangential load" in der oy-Komponente. Der Term % in der 2. Zeile sollte % lauten.
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3.2.2 Fahrende Asperitat

In Abbildung [3:2] ist schematisch das Setup fiir eine ,fahrende Asperitat" dargestellt. Der Gleit-
kontakt besteht aus einer sphérische Indenterspitze, welche in x-Richtung tber die xz-Oberflache
eines Einzelkristalls fahrt. Dabei (ibt der Indenter eine konstante Kraft in negative y-Richtung
aus. Die Abmessung des Einzelkristalls betragt 10.5um x 3.4um x 6.9um. Der Einzelkristall ist
auf allen Seiten in ein elastisches Medium eingebettet, was einem Einzelkristall in einem Poly-
kristall entsprechen soll. Die Verschiebungen am Boden des elastischen Mediums sind Null. Die
seitlichen Flachen des elastischen Mediums und die xz-Oberflache des Einzelkristalls sind frei. Die
Versetzungen konnen den Einzelkristall an der Oberflache verlassen.

F A freie Oberflache
Y{2.6um _ Korn-
|| ~grenze
0.8pm 2.6pm L
v 3.4pm
Versetzungs-
reservoir
_____________ >X
Korn- :
grenze ) S.2pm 6.9
" /l * m
P — '

' 10.5pm anféinglich
versetzungsfreies Volumen

Abb. 3.2: Setup Gleitkontakt. GroBe des Indenters nicht proportional. [103]

Die anfangliche Versetzungsstruktur besteht aus Frank-Read-Quellen, welche entweder auf das
Versetzungsreservoir beschrankt sind (Abb. oder im kompletten Einzelkristall verteilt sind.
Im ersteren Fall kdnnen die Versetzungen, die aus den Versetzungsquellen entstehen, ungehindert
in den anfanglich versetzungsfreien Teil des Einzelkristalls gleiten (Abb. . In jeder Simulati-
on werden die Versetzungsquellen hinsichtlich Lénge, Orientierung, Position, Burgersvektor und
Gleitebene statistisch verteilt. Die Lange der Versetzungsquellen betragt bis zu £10% der mitt-
leren Quelllange L,,. Die Frank-Read-Quellen sind entweder auf einer Gleitebenenfamilie oder auf
allen vier Gleitebenenfamilien des kubisch flachenzentrierten Kristalls verteilt.

Die gewahlten Parameter beschreiben das Fahren einer spharischen Asperitdt auf einem ku-
bisch flachenzentrierten, isotropen Aluminium-Einzelkristall: Materialparameter wie im Indentie-
rungssetup; Indenterkraft F =400uN; Indenterkraftrate F' = 0; Indenterradius R = 120um; In-
dentergeschwindigkeit v, = 12ms~!; Reibungskoeffizient des Kontaktes p = 0 oder u = 0.25;
kritische Reibspannung fiir Mischkristallverfestigung 7, = 10MPa nach Referenz [104]; mittlere
Lange der Frank-Read-Quellen L,, =0.5um; anfingliche Versetzungsdichte im Versetzungsre-
servoir p; =2.5-10"2m~2 oder pr =5-10"2m™2 — entsprechend einer anfinglichen Dichte von
p1 = 1.4-102m=2 oder p, =2.8-10'2m~2 im Teilbereich des Einzelkristalls x < x; (Abb. .
Die gewahlten Parameter fiihren im elastischen Medium zu einem maximalen Hertzschen Druck
Pmax =~ 330MPa und einer maximalen Schubspannung 7., &= 100MPa, einer Eindringtiefe des In-
denters i,y ~ 4.8nm und einem Kontaktradius r; ~ 760nm.
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4 Ergebnisse

4.1 Prismatische Versetzungsstrukturen
unter Indentierung

Die Indentierungssimulationen werden wie in Kapitel [3| beschrieben mit einem dreidimensionalen
Diskreten Versetzungsdynamik-Code durchgefiihrt.

4.1.1 Perfekt prismatische Versetzungen

Indentierung in [110]-Kristallrichtung

Reine Indentierung Perfekt prismatische Versetzungen bilden sich unter Indentierung in [110]-
Kristallrichtung wiederholt aus einer Versetzungsquelle mit einem Burgersvektor b parallel zur
Indentierungsachse. Abbildung [4.T] zeigt die zugehdrige Entwicklung der Versetzungsstruktur. Fir
ein Video der Bildung der perfekt prismatischen Versetzungen sei auf Referenz [74] verwiesen.
Jede prismatische Versetzung wird durch eine Kombination aus Gleiten und Quergleiten gebil-
det: Eine Frank-Read-Quelle mit einer anfanglichen Lidnge von 109nm befindet sich auf einer
(111)-Gleitebene in einer Tiefe von 126nm in einem Abstand von 320nm zur Indentierungsachse.
Die Frank-Read-Quelle baucht aus (Abb. [4.1(a)) und die Versetzung gleitet in zwei Bereichen auf
(111)-Gleitebenen quer (Abb. b)) Die quergeglittenen Versetzungssegmente gleiten ein weite-
res Mal quer — zuriick auf eine (111)-Gleitebene (Abb.[4.1fc)). Diese zweifach quergeglittenen Ver-
setzungssegmente treffen mit entgegengesetzter Linienorientierung aufeinander und léschen sich
unter Bildung einer perfekt prismatischen Versetzung aus (Abb. d)) In Richtung des Burgers-
vektors gesehen, haben diese perfekt prismatischen Versetzungen eine Rautenform (Abb. [4.1f(f)).
Unter Erhdhung der Indenterkraft bilden sich weitere prismatische Versetzungen (Abb. [4.1fe)).
Dabei bleibt unabhéngig von der Indenterkraft die GroBe der prismatischen Versetzungsringe
naherungsweise gleich (Abb. [4.1]e)). In Abbildung [4.1[e) erreicht die Indenterspitze eine Tiefe
VON Uyqe = 17nm. Der Mechanismus wird fiir Kraftraten im Bereich [0.2F..10F] mit F = 82Ns~!
beobachtet. Treffen sich die zweifach quergeglittenen Versetzungsarme nicht auf der selben Gleit-
ebene, so kdnnen sich diese nicht annihilieren und helixférmige prismatische Versetzungen entste-
hen. In Abbildung e) sind solche helixformigen prismatischen Versetzungen im oberen Bereich
zu sehen. Unter hoheren Kraftraten ist die Bildung von helixférmigen prismatischen Versetzungen
tendenziell erhoht.

In Abbildung [4.2] ist das Verschiebungsfeld durch reines Versetzungsgleiten ohne das Indenterfeld
direkt unter der Indenterspitze abgebildet. Die Abbildung zeigt den unverformten Zustand der Pro-
be. Es ist zu erkennen, dass die prismatischen Versetzungen Material parallel zum Burgersvektor
in die Tiefe verschieben.
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Abb. 4.1: Entstehung perfekt prismatischer Versetzungen (a) Aktivierung der Versetzungsquelle (F = 173uN)
(b,c) Quergleitprozesse (F = 174uN) (d) Perfekt prismatischer Versetzung (F = 174uN) (e) Mehrere perfekt pris-
matische Versetzungen (F = 186uN) (f) Aufsicht von (d), ry &~ 0.23um [74]

F Indenter

y
I
X

0.5pm

]

Abb. 4.2: Verschiebung uy in der Einheit Burgersvektor b zu Abb. e). IndentergréBe nicht proportional.
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4.1 Prismatische Versetzungsstrukturen unter Indentierung

Kritische Spannungsiiberhohung fiir Quergleiten Bisher erfolgte das stochastische Querglei-
ten perfekter Versetzungen in den Simulationen nur, wenn die aufgeléste Schubspannung auf
der Quergleitebene die aufgeléste Schubspannung auf der Gleitebene um mindestens 10% (iber-
stieg (Kap. . Wird stochastisches Quergleiten erst bei einer Uberhéhung von 70% zugelassen,
so bilden sich weiterhin perfekt prismatische Versetzungen aus (Abb. . Alle anderen Parameter
der Versetzungsquelle und des Indenters sind identisch zu dem vorigen Setup. Im Vergleich zu vor-
her sind die prismatischen Versetzungen groBer und der Mittelpunkt der Versetzungen liegt nicht
mehr auf der Indentierungsachse (Abb. . Der Bildungsmechanismus bleibt weiterhin ahnlich.
Jedoch treffen sich die zweifach quergeglittenen Versetzungsarme nun verstarkt nicht mehr direkt
auf der selben (111)-Gleitebene. Perfekt prismatische Versetzungen bilden sich dennoch aus, indem
ein Versetzungsarm in der Nahe des anderen weitere Male quergleitet (oberer, horizontaler Pfeil
in Abbildung a)). Bei gleicher Kraftrate wie im vorigen Setup emittiert die Versetzungsquelle
bereits weitere Versetzungen, bevor die Bildung der perfekt prismatischen Versetzung aus der
davor emittierten Versetzung abgeschlossen ist. Nach mehrfacher Versetzungsemission beginnen
die Versetzungen an verschiedenen Stellen querzugleiten, wodurch die GréBe der prismatischen
Versetzungsringe variiert (Abb. [4.3(b)).

0.5um

Gleit-
richtung

0.5um

Gleit-

b ebene
TR,

z m (1

Abb. 4.3: Entstehung perfekt prismatischer Versetzungen (a) Versetzungen 1 —3 haben sich nacheinander ausge-
bildet (F = 180uN) (b) Quergleiten an verschiedenen Stellen (F = 189N, ry ~ 120nm)

Indentierung iiberlagert mit lateraler Bewegung Die Indentierung in [110]-Kristallrichtung wird
nun ab einer Indenterkraft F = 178N mit einer lateralen Bewegung des Indenters auf der Ober-
flache iiberlagert. Die Indentergeschwindigkeit betragt v, = 0.5ms~'. Alle anderen Parameter der
Versetzungsquelle und des Indenters sind identisch zu dem vorigen Setup ,reine Indentierung".
Es bilden sich weiterhin mehrere perfekt prismatische Versetzungen aus einer Frank-Read-Quelle
aus. Wie in Abbildung[4.4] zu erkennen, wird die GroBe der Versetzungsringe dabei sukzessiv gré-
Ber bzw. kleiner wahrend der Indenter in negative bzw. positive x-Richtung fahrt. Es entstehen
wiederholt prismatische Versetzungen, bis der Indenter einen Abstand erreicht, bei welchem die
Versetzungsquelle nicht mehr aktiviert wird.
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Abb.  4.4: Prismatische Versetzungen bei lateraler Indenterbewegung (a) Laterale Bewegung in negati-
ve x-Richtung (F =183uN, r; =~ 119nm) (b) Seitliche Ansicht von (a). (c) Laterale Bewegung in positive
x-Richtung (F = 183uN, ry = 119nm) (d) Seitliche Ansicht von (c)

Indentierung in [111]-Kristallrichtung

Unter reiner Indentierung auf einer (111)-Oberflache bilden sich perfekt prismatische Versetzungen
aus einer Versetzungsquelle, welche sich im Inneren des Kristalls befindet und einen Burgersvektor
parallel zur Oberflache aufweist. Abbildung [4.5 zeigt die zugehorige Entwicklung der Versetzungs-
struktur. Fiir ein Video der Bildung der perfekt prismatischen Versetzungen sei auf Referenz [74]
verwiesen. Bei dieser Simulation werden die groBeren Probenabmessung 4.8um x 1.2um x 2.4um
und die groBere Kraftrate F> = 163Ns~! (Kap. verwendet. Die Bildung der prismatischen
Versetzungen erfolgt im Inneren des Kristalls aus einer Frank-Read-Quelle, welche sich mit einer
anfanglichen Lange von 109nm sich in 442nm Tiefe in einem Abstand von 707nm zur Inden-
tierungsachse befindet. Der Burgersvektor b= %[TOI] ist parallel zur Oberfliche und zur glo-
balen x-Achse (Abb. . Unter Belastung werden mehrere Versetzungen gebildet, die inner-
halb schmaler Bereiche quergleiten (Abb. a)). Die Versetzungen, die von der anfanglichen
(111)-Gleitebene auf (111)-Gleitebenen quergleiten, gleiten in Richtung der Oberfliche, stauen
sich dann aber in einer Tiefe von ca. 0.15um auf (erkennbar in der seitlichen Ansicht in Abb. [4.6)).
Perfekt prismatische Versetzungen bilden sich aus, indem im inneren Bereich eine Versetzung von
einer (111)-Gleitebene zuriick auf eine (111)-Gleitebene quergleitet (Pfeil in Abb. a)). Dieser

20



4.1 Prismatische Versetzungsstrukturen unter Indentierung

zweifach quergeglittene Versetzungsarm wird (iber Versetzungsreaktionen sukzessiv ,,nach auBen
durchgegeben® (Pfeil in Abb. b)) Der , durchgegebene” Versetzungsarm schlieBt dann eine
Versetzung zu einer perfekt prismatischen Versetzung (Pfeil in Abb. [4.5(c)). Dabei erreicht die
Indenterspitze eine Tiefe von u,,,, = 49nm und der Kontaktradius betragt ry = 234nm. Die pris-
matischen Versetzungen weisen in seitlicher Ansicht einen ,Kippwinkel" relativ zu einer vertikalen
Linie auf (Abb. [4.6]). Dieser andert sich in Entfernung zur Indenterspitze (Vergleich Abb.[4.6|(a,b)).
Vereinzelt bilden sich u-férmig prismatische Versetzungen (Abb. [4.5(c), Abb. [4.6|a)). Die prisma-
tischen Versetzungen gleiten parallel zu dem Burgersvektor ohne dabei ihre GroBe zu verandern.

Abb. 4.5: Perfekt prismatische Versetzungen. IndentergréBe nicht proportional. Die Pfeile zeigen (a) eine Verset-
zung, welche quergleitet (F = 1357uN), (b) ,,nach auBen durchgegeben® wird (F = 1377uN) und (c) eine prisma-
tische Versetzung bildet (F = 1394uN)

Abbildung zeigt das Verschiebungsfeld durch reines Versetzungsgleiten ohne das Indenter-
feld unterhalb der Indenterspitze parallel zu dem Burgersvektor. Die prismatischen Versetzungen
transportieren Material von der Indenterspitze weg.

4.1.2 Helixformige prismatische Versetzungen

Helixférmige prismatische Versetzungsstrukturen entstehen unter Indentierung in [010]-Kristall-
richtung aus einer Versetzungsquelle mit einem Burgersvektor b= %[Olﬂ. Abbildung zeigt
die Entwicklung der Versetzungsstruktur unter Indentierung. Fiir ein Video der Bildung der helix-
formigen prismatischen Versetzungsstruktur sei auf Referenz [74] verwiesen. Diese helixférmigen
prismatischen Strukturen mit langen Segmenten bilden sich durch eine Kombination aus Glei-
ten und Quergleiten aus (Abb. [4.8(a-c)). Eine Frank-Read-Quelle mit einer anfinglichen Lan-
ge von 109nm befindet sich auf einer (111)-Gleitebene in einer Tiefe von 450nm im Abstand
von 130nm zur Indentierungsachse. Die Quelle emittiert Versetzungen, die zunachst nur einmal
entlang der gestrichelten Linie in Abbildung a) auf (111)-Gleitebenen quergleiten. Der Bur-
gersvektor der Versetzungen b = 5$[011] ist parallel zu der gestrichelten Linie in Abbildung a).
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Abb. 4.6: (a) Seitliche Ansicht von Abb. c) (b) Anderung des Kippwinkels der vorderen prismatischen Verset-
zung (F = 1417uN). IndentergroBe nicht proportional.
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Abb. 4.7: Verschiebung u, in Einheit Burgersvektor b zu Abb. a)) direkt unterhalb der Indenterspitze. Inden-
tergroBe nicht proportional.

Nach mehrfacher Versetzungsemission gleiten die vorher emittierten Versetzungen weitere Ma-
le quer und bilden helixférmige prismatische Versetzungsstrukturen (Abb. [4.8|b,c)). Die vollen
Pfeile in Abbildung b,c) zeigen die Stellen, an denen die zusatzlichen Quergleitprozesse statt-
finden. Die Indenterspitze erreicht eine Tiefe von u,,,,, = 11nm und es liegt eine maximale Schub-
spannung Ty =~ 1.6GPa vor. Versetzungen, die nur einfach quergeglitten sind, enden als lange
Segmente an der Oberflache (Abb. c)) Vereinzelt entstehen perfekt prismatische Versetzung-
en (gestrichelter Pfeil in Abb. [4.8|c)).

Befindet sich eine Versetzungsquelle mit gleicher Lange, Orientierung und Burgersvektor an einer
anderen Stelle im Kristall — in 443nm Tiefe und in einem Abstand von 378nm zur Indentierungs-
achse — so kénnen sich aus dieser Versetzungsquelle in dieser kristallographischen Orientierung
auch perfekt prismatische Versetzungen ausbilden (Abb. [4.8(d)).

Helixférmige prismatische Versetzungsstrukturen entstehen ebenfalls, wenn ein achtfach groBe-
rer Indenterradius R = 8um, die gleichen Kraftrate F' = 82N/s und eine vierfache Startkraft
Fy=327uN als Parameter gewahlt wird. Alle anderen Eigenschaften wie z.B. die Position der
Versetzungsquelle sind analog zu Abbildung[4.8] Abbildung[4.9 zeigt die zugehdrige Versetzungs-
struktur. Im Vergleich zu Abbildung ist die Breite der prismatischen Versetzungsringe in
Abbildung [4.9] erhoht.
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Abb. 4.8: Entstehung helixformiger prismatischer Versetzungsstrukturen. IndentergréBe nicht proportional.
(a) Quergleiten (F =93uN) (b) Weiteres Quergleiten (F = 100uN, w =467nm) (c) Helixférmige Versetzungen
und lange Segmente (F = 108uN) (d) Perfekt prismatische Versetzungen (F =307uN, w = 328nm) [74]

4.1.3 V-formige prismatische Versetzungen

V-férmige prismatische Versetzungen entstehen unter Indentierung in [010]-Kristallrichtung aus
einer Versetzungsquelle mit einem Burgersvektor b = 5[101] parallel zu der Oberflache. Abbil-
dung zeigt die zugehorige Entwicklung der Versetzungsstruktur. Eine Frank-Read-Quelle
mit einer anfinglichen Linge von 161nm befindet sich auf einer (111)-Gleitebene in einer Tie-
fe von 302nm in einem Abstand von 289nm zur Indentierungsachse. Unter Indentierung emit-
tiert die Frank-Read-Quelle wiederholt Versetzungen, die einmal auf (111)-Gleitebenen querglei-
ten (Abb. [4.10((a)). Die Versetzungen gleiten anschlieBend an die Oberflache und werden da-
bei in je zwei Versetzungen aufgespalten (Abb. [4.10[b)). Die Indenterspitze erreicht eine Tie-
fe von u,q =23nm. In Richtung des Burgersvektors gesehen, haben diese Versetzungen eine
v-Form*

Abbildung zeigt das Verschiebungsfeld durch reines Versetzungsgleiten ohne das Indenter-
feld unterhalb der Indenterspitze. Die v-formigen Versetzungen verschieben Material parallel zum
Burgersvektor von der Indenterspitze weg.
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Abb. 4.9: Helixférmige prismatische Versetzungsstruktur (F = 328uN, w = 530nm)
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Abb. 4.10: Entstehung v-férmiger prismatischer Versetzungsstrukturen (a) Quergleiten (F = 223uN) (b) V-formige
prismatische Versetzungen (F =403uN, w = 0.69um)
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Abb. 4.11: Verschiebung ujjo] parallel zu dem Burgersvektor in der Einheit Burgersvektor b zu Abb. b)

4.1.4 U-formige prismatische Versetzungen

U-férmige prismatische Versetzungen entstehen unter Indentierung auf einer (111)-Oberflache aus
einer Versetzungsquelle, welche sich nahe der Oberflache befindet und einen Burgersvektor parallel
zur Oberflache besitzt. Abbildung zeigt die zugehorige Entwicklung der Versetzungsstruk-
tur. Fir ein Video der Bildung der u-férmigen prismatischen Versetzungen sei auf Referenz [74]
verwiesen. Fiir diese Simulationen wird die Kraftrate F> = 163Ns~! und die Probendimension-
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4.1 Prismatische Versetzungsstrukturen unter Indentierung

en 4.8um x 1.2um x 2.4um (Kap. verwendet. Eine Frank-Read-Quelle mit einer anfanglichen
Lange von 109nm befindet sich auf einer (111)-Gleitebene in einer Tiefe von 438nm in einem Ab-
stand von 242nm zur Indentierungsachse. Der Burgersvektor b = $[101] der Frank-Read-Quelle ist
parallel zur Oberfliche und parallel zur x-Achse in Abbildung [£.12] Unter Indentierung emittiert
die Quelle mehrere Versetzungen. In einem spateren Belastungsstadium gleiten manche dieser
emittierten Versetzungen von der (111)-Gleitebene auf (111)-Gleitebenen quer (Abb. a)).
Die quergeglittenen Versetzungsarme erreichen die Oberflache und jeder Versetzungsring spaltet
sich in zwei Versetzungen auf. Diese zwei Versetzungen gleiten aufgrund entgegengesetzter Lini-
enorientierung in entgegengesetzte Richtungen (Abb. [4.12(a,b)). In Richtung des Burgersvektors
gesehen haben die Versetzungen auf der einen Seite des Indenters eine ,,u-Form*. Diese u-férmigen
Versetzungen gleiten von dem Indenter weg, wahrend sich die anderen Versetzungen unterhalb der
Indenterspitze aufstauen (Abb.[4.12f(a,b)). Die Indenterspitze erreicht eine Tiefe von uyqy = 35nm
und der Kontaktradius betragt rp = 194nm. Unter Entlastung annihilieren sich die Versetzungen
im inneren Bereich unter hohen Riickspannungen des Versetzungsaufstaus, wahrend sich im 3uBe-
ren Bereich weitere u-férmige prismatische Versetzungen ausbilden (Abb. [4.12(c,d)). Die duBeren
u-férmigen prismatischen Versetzungen gleiten weiter von dem Indenter weg, bis sie in einiger
Entfernung zu der Indenterspitze stehen bleiben.

Gleit-
ebene
W (111)
W10

(c) (d)

Abb. 4.12: Entstehung u-formiger prismatischer Versetzungen. IndentergroBe nicht proportional. (a) Quer-
gleiten (Pfeﬁ (F =678uN) (b) U-férmige prismatische Versetzungen (F =793uN, w =450nm) (c,d) Relaxati-
on (F =0)

4.1.5 Wechselwirkung prismatischer Strukturen

In den bisherigen Simulationen wurden Versetzungsstrukturen unterhalb eines Indenters unter-
sucht. Fiir zwei ausgewahlte Falle wird die Wechselwirkungen zweier solcher prismatischer Ver-
setzungsstrukturen untersucht.
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V-formige prismatische Versetzungsstrukturen Abbildung [4.13|a,b) zeigt, wie sich unter zwei
Indentern aus zwei Versetzungsquellen v-férmige prismatische Versetzungen ausbilden, welche sich
aufeinander zu bewegen. Die Versetzungsquellen befinden sich in einem Abstand von 0.12um zur
Oberflache. Die Burgersvektoren der beiden Versetzungsquellen sind parallel zu der [101]-Richtung
und der [I01]-Richtung im globalen Koordinatensystem. Die Probenabmessung betriagt
32um x 1.6um x 3.2um. Beide Indenter haben die gleiche Startkraft Fy = 16uN und die gleiche
Kraftrate F' = 82N /s. Abbildungen c,d) zeigen, wie die v-férmigen prismatischen Versetzung-
en aufeinander treffen und ohne miteinander zu reagieren durcheinander durch laufen.
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Abb. 4.13: V-férmige prismatische Versetzungen aus zwei Versetzungsquellen. IndentergroBe nicht proportional.
(a) F =190uN (b) F =223uN (c) F =247uN (d) F =271uN

Perfekt prismatische Versetzungsstrukturen Abbildung[4.14] zeigt, wie sich unter Indentierung
auf einer (111)-Oberflache perfekt prismatische Versetzungen unter zwei Indentern ausbilden. Die
Versetzungsquellen befinden sich in einem Abstand von 0.12um zur Oberfliche. Die Burgers-
vektoren der beiden Versetzungsquellen sind parallel zu der [110]- und der [011]-Kristallrichtung.
Die Kraftrate der Indenter | und Il betragt FI,H: 16N /s. Zunachst bilden sich zwei separate
perfekt prismatische Versetzungsstrukturen aus (Abb. [4.14(a)). Zwei perfekt prismatische Ver-
setzungen treffen aufeinander und reagieren miteinander unter Bildung einer Lomer-Versetzung
(Abb. [4.14(b)). Nachfolgende Versetzungen stauen sich hinter der Lomer-Versetzung auf. Unter
Erhdéhung der Indenterkrafte emittieren die Versetzungsquellen trotz Riickspannung auf die Quel-
le weitere prismatische Versetzungen, bis schlieBlich perfekt prismatische Versetzungen aus der
Schneidzone emittiert werden und in die Tiefe des Kristalls gleiten (Abb. [4.14{c,d)).
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Abb. 4.14: (a) Prismatische Versetzungsstrukturen (F; =~ 72N, Fj; = 77uN) (b) Bildung einer Lomer-Versetzung

(c,d) Versetzungsaufstau und Emittierung prismatischer Versetzungen aus der Schneidzone (Fj()~ 82uN,
Fy () = 8TUN)
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4.2 \Versetzungstransport im Gleitkontakt

Zur Untersuchung des Versetzungstransportes werden Simulationen mit einem dreidimensionalen
Diskreten Versetzungsdynamik-Code und einem Setup wie in Kapitel [3| beschrieben durchgefiihrt.
Eine sphérische Indenterspitze fahrt lber die Oberflache eines Einzelkristalls. Im Folgenden wird
die Gleitsystem-Nomenklatur in Anhang [B] verwendet.

4.2.1 Gleitsysteme auf denen Versetzungen transportiert werden

Fir verschiedene Kristallorientierungen und Indenterfahrtrichtungen wird untersucht, auf wel-
chen Gleitsystemen Versetzungen aus einem Versetzungsreservoir in ein versetzungsfreies Volu-
men transportiert werden. Tabelle [4.T] listet die Bezeichnungen fiir die Setups auf. Der Setupname
spiegelt die kristallographische Eindrucksrichtung wieder. Der Index (-) ,or markiert, dass einer der
sechs Burgersvektoren parallel zur Fahrtrichtung des Indenters ist. Alle Richtungen in Tabelle [4.]]
sind im Kristallkoordinatensystem angegeben. Abbildungen [CT}{C6] im Anhang zeigen die Orien-
tierung der Thompson-Tetraeder fiir die Setups aus Tabelle [4.1] Zunichst ist das Quergleiten
von Versetzungen nicht zugelassen und der Kontakt ist reibungslos. Als Ubersicht sind fiir die
Setups aus Tabelle im Anhang die Versetzungsstrukturen zu verschiedenen Belastungszeit-
schritten (Anhang , die Versetzungsdichten je Gleitsystem (iber die Zeit (Anhang@[) und die
Oberflachentopographien zu verschiedenen Zeitpunkten (Anhang[E]) abgebildet.

Tabelle 4.1: Setupnamen

Setup Eindrucksrichtung Fahrtrichtung
(negative y-Achse)  (x-Achse)

111 [111] 211]
111 gy [111] [101]
110 [110] [001]
110 qr [110] [110]
010 [010] [100]
010,y [010] [101]

Wahrend der Indenter oberhalb des Versetzungsreservoirs fahrt, steigt bei allen Kristallorientie-
rungen die Versetzungsdichte im Versetzungsreservoir an. Je nach Kristallorientierung und je nach
Indenterfahrtrichtung gleiten Versetzungen mit dem fahrenden Indenter aus dem Versetzungsre-
servoir in das anfanglich versetzungsfreie Volumen — die Versetzungen werden ,transportiert” —
und der Kristall wird plastisch verformt. Tabelle zeigt eine Ubersicht, bei welchen Setups
Versetzungstransport bis an die Korngrenze erfolgt. Dies entspricht einer Distanz von etwa 8um
(Abb. . In Simulationen mit Setup 111, Setup 111,,,, Setup 110, oder Setup 010, gleiten
die Versetzungen bis an die Korngrenze. Versetzungen, die beim Entlasten zuriickgleiten, kénnen
bei der nachsten Indenterfahrt erneut transportiert werden. Bei mehreren Indenterfahrten werden
prinzipiell Versetzungen auf den gleichen Gleitsystemen transportiert.
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4.2 Versetzungstransport im Gleitkontakt

Tabelle 4.2: Versetzungstransport je nach Setup

Setup Transport bis an die Korngrenze

111 v
111 gy v
110 -
1100 v
010 -
010,50 v

Setups, bei denen kein Burgersvektor parallel zur Fahrtrichtung ist

Bei jenen Setups, bei denen keiner der sechs Burgersvektoren parallel zu der Fahrtrichtung der
Indenters ist, kdnnen sowohl Versetzungen bis an die Korngrenze transportiert werden (Setup 111)
als auch raumlich begrenzter Versetzungstransport vorliegen (Setup 110 und Setup 010).

Setup (111) Abbildung [4.15] zeigt fiir Setup 111 aus Tabelle [4.1] exemplarisch die Versetzungs-
struktur wahrend der ersten Indenterfahrt. Die Versetzungen sind entsprechend der Gleitebe-
nenfamilie gefarbt, auf welcher sie sich befinden. Es ist zu erkennen, dass Versetzungen auf
(111)-Gleitebenen parallel zur Oberflache bis an die Korngrenze transportiert werden. Der Be-
reich des Versetzungstransports erstreckt sich bis zu einer Tiefe von circa 1um im Kristall. Fir
die Entwicklung der Mikrostruktur wahrend mehreren Indenterfahrten sei auf Anhang[Cjund das
Video in Referenz [103] verwiesen.

/Indenter

Korn-

Gleitebene = grenze
M (17)
\ (111)
Ii»x Thompson-Tetraeder w1
7 Versetzungsreservoir mdain

Abb. 4.15: Setup 111: Versetzungsstruktur

Wird die Versetzungsstruktur nach einer Indenterfahrt vollstandig relaxiert, so gleiten einzelne,
unter Last langezogene Versetzungen auf den (111)-Gleitebenen zuriick, wahrend ein Teil der
Versetzungen stabil bleibt.

Abbildung [4.16] zeigt die Entwicklung der Versetzungsdichte auf jedem Gleitsystem fiir acht In-
denterfahrten. Eine folgende Indenterfahrt beginnt, bevor die Versetzungsstruktur vollstandig re-
laxiert ist. Jede Kurve ist die Mittelung aus 16 statistisch gleichwertigen Simulationen. Wie in
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4 Ergebnisse

Abbildung a) zu erkennen, werden Versetzungen mit allen drei Burgersvektororientierungen
auf den (111)-Gleitebenen auBerhalb des Versetzungsreservoirs transportiert (Gleitsysteme 4 —6).
Die Pfeile auf die Kanten des Thompson-Tetraeders in Abbildung[4.15]zeigen die Burgersvektorori-
entierung der Gleitsysteme 4 — 6. Innerhalb des Versetzungsreservoirs steigt die Versetzungsdichte
auf allen Gleitsystemen nur innerhalb jenem Zeitraum an, in welchem abhangig von der Position
des Indenters eine kritische Spannung im Versetzungsreservoir erreicht werden (Abb. [4.16{b)).
Beginnt die nachste Indenterfahrt bevor die Versetzungsstruktur vollstandig relaxiert ist, so wer-
den die Versetzungen, welche eine Teilstrecke zuriickgeglitten sind, erneut mittransportiert. Die
Versetzungsdichte oszilliert mit wiederholter Be- und Entlastung (Abb [4.16{a)). Der Dichtever-
lauf jener Versetzungen auf (111)-Gleitebenen mit einem Burgersvektor senkrecht zur Fahrtrich-
tung (Gleitsystem 6) oszilliert pro Zyklus starker, als der Dichteverlauf jener Versetzungen auf
(111)-Gleitebenen mit zur Fahrtrichtung geneigten Burgersvektoren (Gleitsysteme 4 und 5). Wie
in Abbildung a) zu erkennen steigt mit der Anzahl der Indenterfahrten zunachst der Wert
an, um den die Versetzungsdichte oszilliert. Tendenziell stabilisiert sich dieser Wert nach acht
Indenterfahrten.
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— : . = l ‘J\‘ .- N} A
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i ¥ 9 S| e 9
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(a) AuBerhalb des Reservoirs (b) Innerhalb des Reservoirs

Abb. 4.16: Setup 111: Entwicklung der Versetzungsdichte p je Gleitsystem mit der Zeit
- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt [103]

Setup (110) und Setup (010) In Setup 110 und Setup 010 findet raumlich begrenzter Transport
auBerhalb des Versetzungsreservoirs statt. Es werden keine Versetzungen bis an die Korngrenze
transportiert. Die Versetzungsdichte auBerhalb des Versetzungsreservoirs steigt jedoch tendenzi-
ell, wenn auch geringfiigig, mit der Zeit an. Teilweise bilden Versetzungen, die fiir kurze Stre-
cken transportiert werden, Bereiche auBerhalb des Versetzungsreservoirs aus, welche mit weiteren
Indenterfahrten groBer werden. Fiir die Mikrostruktur wahrend der Indenterfahrten sei auf die
Videos in Referenz [103] verwiesen. Fiir die Entwicklung der Mikrostruktur, die Entwicklung der
Versetzungsdichte mit der Zeit und die Oberflichentopographie sei auf Anhang (Abb. und

Abb. [C5]), Anhang D] (Abb. und Abb. und Anhang[E] (Abb. und Abb. verwiesen.
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4.2 Versetzungstransport im Gleitkontakt

Setups mit einem Burgersvektor parallel zur Fahrtrichtung

Wird ausgehend von Setup 111, Setup 110 und Setup 010 die Indenterfahrtrichtung derart gean-
dert, dass einer der sechs Burgersvektoren parallel zur Fahrtrichtung ist, werden Versetzungen auf
zusatzlichen Gleitsystemen und bis an die Korngrenze transportiert. Zusatzliche Gleitebenen fiir
den Transport sind Gleitebenen, welche einen Burgersvektor parallel zur Fahrtrichtung enthalten.

Setup 111,,;  In Setup 111, werden im Vergleich zu Setup 111 zusatzlich zu den Versetzungen
auf (111)-Gleitebenen parallel zur Oberflache, auch Versetzungen auf (111)-Gleitebenen bis an die
Korngrenze transportiert. Abbildung zeigt eine exemplarische Versetzungsstruktur wahrend
der ersten Indenterfahrt. Die Pfeile auf die Kanten des Thompson-Tetraeders zeigen die Bur-
gersvektororientierung der Gleitsysteme 4—6, 11 und 12, auf denen Versetzungen transportiert
werden.

/Indenter

Korn-
grenze

Gleitebene
[ JONY;

111
Thompson-Tetraeder m Eﬂ 1;

Versetzungsreservoir Bdain

i
Z

Abb. 4.17: Setup 111, Versetzungsstruktur

Aus dem Verlauf der Versetzungsdichte mit der Zeit in Abbildung a) ist ersichtlich, dass
auf den (111)-Gleitebenen Versetzungen mit allen drei Burgersvektororientierungen transportiert
werden (Gleitsysteme 4 —6). Die Versetzungsdichte von Versetzungen auf den (111)-Gleitebenen
mit einem Burgersvektor parallel zur Fahrtrichtung (Gleitsystem 4) oszilliert weniger, als die Ver-
setzungsdichte von Versetzungen auf (111)-Gleitebenen mit einem schrag zur Fahrtrichtung orien-
tierten Burgersvektor (Gleitsysteme 5 und 6). Auf den zur Oberflache geneigten (111)-Gleitebenen
werden nur Versetzungen auf dem Gleitsystem 11 und dem Gleitsystem 12 transportiert, nicht
aber auf dem Gleitsystem 10. Dabei dominiert in Abbildung a) die Versetzungsdichte auf
Gleitsystem 12 gegeniiber der Versetzungsdichte auf Gleitsystem 11. Die Burgersvektoren der bei-
den Gleitsysteme 11 und 12 sind fiir diese Kristallorientierung bei reiner Indentierung geometrisch
symmetrisch (Burgersvektororientierung siehe Abb. . Wird das Vorzeichen der Fahrtrichtung
des Indenters umgedreht, so dominieren nun Versetzungen auf Gleitsystem 11 die Dichte gegen-
iber Versetzungen auf Gleitsystem 12 (Anhang Abb. . Der Bereich des Versetzungstransports
auf den schrag zu der Oberflache orientierten (111)-Gleitebenen erstreckt sich bis zu einer Tiefe
von circa 2um im Kristall. Abbildung [4.18|(b) zeigt den Verlauf der Versetzungsdichte mit der
Zeit innerhalb des Versetzungsreservoirs. Es ist zu erkennen, dass die Versetzungsdichte in dem
Zeitraum ansteigt, in welchem der Indenter sich oberhalb bzw. nahe des Versetzungsreservoirs
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befindet. Die Versetzungsdichte erhdht sich dabei auf allen Gleitsystemen, wobei sich die Héhe
der Versetzungsdichte je Gleitsystem unterscheidet.

0.3 T [ | | N 0.6 i [ | | R
Setup 111, ! | | |! Gleitsystem Setup 111, |1 |1 |1 |! Gleitsystem
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Abb. 4.18: Setup 111, Entwicklung der Versetzungsdichte p je Gleitsystem mit der Zeit
- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt [103]

Die unterschiedliche plastische Verformung im und auBerhalb des Versetzungsreservoirs macht sich
auch an der Oberflache bemerkbar. Abbildung a) zeigt fiir Setup 111, die Oberflachento-
pographie nach einer Indenterfahrt im vollstandig relaxierten Zustand, welche durch Versetzungs-
gleiten entstanden ist. Die sichtbaren Gleitlinien sind Schnittkanten aus Gleitebenen, auf welchen
Versetzungen an die Oberfliche geglitten sind, mit der Oberfliche. In Abbildung [4.19(a) sind
auBerhalb des Versetzungsreservoirs charakteristische horizontale Gleitlinien aufgrund der trans-
portierten Versetzungen auf (111)-Gleitebenen erkennbar. Diese sind asymmetrisch relativ zu der
Fahrtlinie des Indenters. Versetzungstransport auf (111)-Gleitebenen parallel zu der Oberflache
ist in der Oberflachentopographie in Abbildung a) nicht sichtbar, da die Versetzungen kei-
nen Burgersvektoranteil senkrecht zur Oberflache aufweisen. Innerhalb des Versetzungsreservoirs
sind Gleitlinien von den zur Oberflache geneigten Gleitebenen zu erkennen — und damit auch die
Orientierung des Thompson-Tetraeders.

Setup 110,,, und Setup 010, Abbildung zeigt exemplarisch Versetzungsstrukturen wah-
rend der ersten Indenterfahrt fiir Setup 110, und Setup 010,,-. Es ist zu erkennen, dass
in Setup 110,, Versetzungen auf (111)- und (111)-Gleitebenen und in Setup 010,, Verset-
zungen auf (111)- und (111)-Gleitebenen transportiert werden. Die Pfeile auf die Kanten des
Thompson-Tetraeders zeigen die Burgersvektororientierung von Gleitsystemen, auf denen Verset-
zungen transportiert werden. Fiir Setup 110,,- und Setup 010,, wird Versetzungstransport bis
an die Korngrenze bis zu einer Tiefe von circa 1.7um bzw. circa 1.8um beobachtet.

Wird die Versetzungsstruktur nach einer Indenterfahrt relaxiert, so gleitet ein Teil der Verset-
zungen wieder zurlick und ein Teil der Versetzungen bleibt im ehemals versetzungsfreien Bereich
zuriick. Nach der Relaxation bleibt auBerhalb des Versetzungsreservoirs eine Oberflachentopogra-
phie zuriick, welche charakteristisch fiir das Setup ist. Abbildung b) zeigt dies exemplarisch
fir Setup 010,
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4.2 Versetzungstransport im Gleitkontakt

I&m

(a) Setup 1114, (b) Setup 010,4r

Abb. 4.19: Oberflichentopographie. Die Verschiebung u, der Oberflache in Eindrucksrichtung ist in der Einheit
Gitterkonstante a angegeben.
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Thompson-Tetraeder B 11
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Versetzungsreservoir Wi

(b) Setup 0104,

Abb. 4.20: Versetzungsstruktur [103)]

Die horizontale Linien in Abbildung b) sind Schnittkanten aus Oberfliche und den zwei
Gleitebenen, auf denen Versetzungen transportiert werden und auf denen Versetzungen an die
Oberflache gleiten. AuBerhalb des Reservoirs entsteht eine Vertiefung, welche symmetrisch zu
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der Indenterfahrtlinie ist. Fiir die Oberflachentopographie in Setup 110, sei auf den Anhang

verwiesen (Abb. [D4).

4.2.2 Quergleiten

Um die Auswirkung des Quergleitens auf den Versetzungstransport zu beurteilen, werden die
Simulationen aus Kapitel mit den selben anfanglichen Versetzungsstrukturen erneut durch-
gefiihrt. Im Unterschied dazu ist das Quergleiten von Versetzungen nun zugelassen. Der Kontakt
ist reibungslos.

Der Vergleich der Entwicklungen der Versetzungsdichte mit der Zeit fiir Simulationen mit und oh-
ne Quergleiten in Abbildungen [DI} [D2] im Anhang lasst erkennen, dass sich die Verlaufe
ahneln. Ist Quergleiten zugelassen, so ist die Versetzungsdichte im Allgemeinen in und auBerhalb
des Versetzungsreservoirs gegenliber Simulationen ohne Quergleiten erhdht. Der Vergleich fiir
Setup 111, von Abbildung 4.8 mit Abbildung zeigt beispielsweise, dass die Versetzungs-
dichte nach einer Indenterfahrt (erste volle, vertikale Linie) innerhalb des Versetzungsreservoirs
um etwa 10% und auBerhalb des Versetzungsreservoirs um etwa 30% erhoht ist. Die Versetzungs-
netzwerke auBerhalb des Versetzungsreservoirs sind teilweise dhnlich (z.B. Setup 111) oder auch
komplexer (z.B. Setup 1114, Setup 010,4) als ohne Quergleiten: Es treten lokale Quergleit-
prozesse auf und es finden mehr Reaktionen zwischen Versetzungen statt, die z.B. zu langen
Lomer-Reaktionen fiihren.
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Abb. 4.21: Setup 111,,: Entwicklung der Versetzungsdichte p je Gleitsystem
- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt [103]

Bei den untersuchten Kristallorientierungen in Tabelle [4.I] werden bei den Simulationen mit Quer-
gleiten Versetzungen auf den gleichen Gleitsystemen transportiert wie in Kapitel bei den
Simulationen ohne Quergleiten (Vergleich der Abb. , , im Anhang). Lediglich in Set-
up 110 werden mit Hilfe von Quergleitprozessen Versetzungen auf vier zusatzlichen Gleitsystemen
bis an die Korngrenze transportiert. In Abbildung [4.22] ist exemplarisch eine Versetzungsstruktur
wahrend der ersten Indenterfahrt abgebildet. Die Versetzungen | und Il mit den Burgersvekto-
ren by = $[101] und by = $[011] werden auf den (111)- und (111)-Gleitebenen (Gleitsysteme 3
und 9) bzw. auf den (111)- und (111)-Gleitebenen (Gleitsysteme 2 und 6) transportiert. Die
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4.2 Versetzungstransport im Gleitkontakt

~treppenformigen” Versetzungsarme entstehen unabhéngig voneinander und werden in einer na-
herungsweise konstanten Tiefe von 1.2um zur Oberfliche abgelegt. Bei reiner Indentierung in
(110)-Kristallrichtung sind vier Burgersvektoren zur Oberflache geneigt und geometrisch sym-
metrisch. Diese Orientierung dieser Burgersvektoren ist in Abbildung mit vollen bzw. ge-
strichelten Linien dargestellt. Unter einer fahrenden Asperitdt werden jedoch nur Versetzungen
transportiert, welche den Kristall in Fahrtrichtung in die Tiefe scheren (Versetzungen mit Bur-
gersvektoren parallel zu den vollen Linien in Abb. [4.22). Versetzungen auf den Gleitsystemen 7
& 11 und den Gleitsystemen 4 & 10 werden nicht transportiert (Versetzungen mit Burgersvekto-
ren parallel zu den gestrichelte Linien im Thompson-Tetraeder in Abb. . Fir den gemittelten
Verlauf der Versetzungsdichte je Gleitsystem von je 16 statistisch dquivalente Simulationen mit
Setup 110 sei auf den Anhang verwiesen (Abb. [D10).

y Indenter
}—»X G 11
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1

Korn-
grenze

ZV\///\/\%’\N/\/J |
s e \f' |

Ax

II

Gleitebene
W (11D
Dl arn
Versetzungs- Thompson- u (_1 1})
reservoir Tetraeder W10

Abb. 4.22: Setup 110: Versetzungsstruktur

Abbildung [4.23] zeigt die zugehdrige Oberflachentopographie zur Abbildung[4.22] Die Burgersvek-
toren der transportierten Versetzungen haben einen Anteil senkrecht zur Oberflache, sodass die
Quergleitprozesse auf der Oberflache abgebildet werden. Versetzungen | und Il aus Abbildung [4.22]
verursachen die Gleitlinien | und Il auf der Oberflache in Abbildung [4.23]

Bei allen anderen Setups aus Tabelle werden keine Versetzungen auf zusatzlichen Gleitsys-
temen transportiert, auch wenn dies rein geometrisch moglich ware. Beispielsweise konnten rein
geometrisch betrachtet in Setup 111 Versetzungen mit dem Burgersvektor b= 5[011] durch Quer-
gleitprozesse zwischen den (111)- und (111)-Gleitebenen mit dem Indenter transportiert werden.
Die Versetzungen mit dem Burgersvektor b= 5[011] gleiten in den Simulationen jedoch stets in
entgegengesetzte Richtung zur Fahrtrichtung des Indenters quer und folgen nicht der Indenter-
spitze.

4.2.3 Reibung

Bisher wurde der Versetzungstransport unter einer Asperitat untersucht, welche reibungslos (iber
die Oberflache gefahren ist. Um die Auswirkung des Reibungskoeffizienten auf den Versetzungs-
transport zu beurteilen, werden die Simulationen aus Kapitel [#.2.T|mit Setup 111, 1114, 110 und
110,4 mit den selben anfanglichen Versetzungsstrukturen erneut durchgefiihrt. Im Unterschied
dazu betragt der Reibungskoeffizient im Reibkontakt p = 0.25. Quergleiten ist nicht zugelassen.
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4

Abb. 4.23: Oberflichentopographie zu Abb. Verschiebung u, der Oberfliche in Eindrucksrichtung durch
Versetzungsgleiten (ohne Indenterfeld) in der Einheit Gitterkonstante a. IndentergroBe nicht proportional.

Abbildung zeigt den Verlauf der Versetzungsdichte mit der Zeit fir Setup 111 und 111,
fir drei Indenterfahrten. Jede Kurve ist die Mittelung aus 16 statistisch dquivalenten Simula-
tionen. Fiir die Entwicklung der Versetzungsdichte mit der Zeit von Setup 110 und 110,,, sei
auf den Anhang verwiesen (Abb. und Abb. . Es ist zu erkennen, dass der Transport
von Versetzungen auf den gleichen Gleitsystemen wie im reibungslosen Kontakt stattfindet. Die
Mikrostruktur und die Oberflachentopographie fiir die Simulationen mit Reibungskoeffizient ist
shnlich zu den Simulationen des reibungslosen Kontakts. Im Vergleich zu Abbildung [4.16]a),
Abbildung [4.18((a), Abbildung[D4[a) und Abbildung[D5|(a) ist die Versetzungsdichte im reibungs-
behafteten Kontakt jedoch erhoht. In Setup 111 sind die Oszillationen der Versetzungsdichte
auf den Gleitsystemen 4 — 6 im reibungsbehafteten Kontakt dhnlicher als im reibungslosen Kon-
takt (Vergleich Abb. [4.24|a) mit Abb. [4.16{a)). In Setup 111, ist die Versetzungsdichte auf
Gleitsystem 4, mit dem Burgersvektor parallel zu der Gleitrichtung, im Vergleich zu der Verset-
zungsdichte auf den anderen Gleitsystemen besonders erhoht. Ebenfalls ist in Setup 110, die
Versetzungsdichte insbesondere auf Gleitsystem 3 und 10 erhéht (Abb. [D17)). Bei reiner Indentie-
rung in [110]-Richtung (Eindrucksrichtung von Setup 110,,,) sind die Burgersvektoren von den
Gleitsystemen 2,3,10 und 11 geometrisch symmetrisch. Die Orientierung dieser Burgersvektoren
ist in Abbildung a) eingezeichnet. Unter der fahrenden Asperitét ist die Versetzungsdichte
jener Versetzungen erhoht, welche den Kristall in Fahrtrichtung der Asperitat in die Tiefe sche-
ren (Gleitsystem 3 und 10). Versetzungen auf Gleitsystem 2 und Gleitsystem 11 scheren den
Kristall in die Tiefe entgegengesetzt der Fahrtrichtung der Asperitat ab.

4.2.4 Transport in nicht versetzungsfreie Bereiche

Bisher waren die Setups so gestaltet, dass Transport in versetzungsfreie Bereiche beobachtet wer-
den konnte. Bei den folgenden Simulationen ist eine anfangliche Versetzungsstruktur bestehend
aus Frank-Read-Quellen im gesamten Einzelkristall gleichmaBig verteilt. Es werden Setup 111 und
Setup 010 untersucht. Die anfangliche Versetzungsdichte im Einzelkristall betragt p; = 2.5-10"2m 2.
Es werden die gleichen Parameter wie in Kapitel [4.2.T] verwendet. Quergleiten ist nicht zugelassen.
Der Kontakt ist reibungslos.
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Abb. 4.24: Entwicklung der Versetzungsdichte p je Gleitsystem mit der Zeit
- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt

Setup (111) Abbildung[4.25(a) zeigt die Entwicklung der Versetzungsdichte mit der Zeit fiir Set-
up 111. Jede Kurve ist die Mittelung aus 10 statistisch gleichwertigen Simulationen. Die Verset-
zungsdichte steigt auf allen Gleitsystemen an, wobei die Kurven in drei Bereichen angeordnet sind:
Die Versetzungen auf Gleitebenen parallel zur Oberflache die Versetzungsdichte dominieren (Gleit-
systeme 4 —6). Die Versetzungsdichte auf den Gleitsystem 2, Gleitsystem 8 und Gleitsystem 10
ist am geringsten. Es handelt sich dabei um Versetzungen, welche einen zur Oberflache parallelen
Burgersvektoren haben und auf zur Oberflache geneigten Gleitebenen gleiten. Alle anderen Kurven
verlaufen im mittleren Bereich. Der Anstieg der Versetzungsdichte auf Gleitebenen parallel zur
Oberflache ist wahrend der ersten Indenterfahrt fast doppelt so groB, wie fiir Versetzungsdichte
auf anderen Gleitsystemen (Abb. [4.25(a)). Die Versetzungsdichte sinkt — insbesondere auf den
Gleitebenen parallel zur Oberflache — ab, wenn der Indenter sich der Korngrenze ndhert, um dann
bei der nichsten Indenterfahrt wieder anzusteigen (Abb. [4.25(a)).

An der Oberflache bleibt nach einer Indenterfahrt und vollstandiger Relaxierung durch Verset-
zungsgleiten eine charakteristische Topographie wie exemplarisch in Abbildung a) dargestellt
zuriick. Die Breite des Eindrucks auf der Oberflache entlang der Indenterfahrtrichtung ist in etwa
konstant und in etwa symmetrisch um die Indenterfahrtachse. Entlang der gesamten Probe sind
Gleitlinien von Versetzungen erkennbar, welche auf den drei zur Oberflache geneigten Gleitebenen
zur Oberflache geglitten sind.

Setup (010) In Setup 010 steigt die Versetzungsdichte in Abbildungb) auf allen Gleitsyste-
men mit jeder Indenterfahrt an. Dabei gibt es keine Gleitsysteme, auf denen die Versetzungsdichte
klar abgegrenzt dominiert. Die Versetzungsdichte auf den Gleitsystemen 3,4,9 und 10 ist am in
Abbildung [4.25(b) am kleinsten. Die Versetzungen auf diesen vier Gleitsystemen haben einen
Burgersvektor senkrecht zu der Indentierungsachse bzw. parallel zu der Oberfliche. Am Ende
einer Indenterfahrt sinkt die Versetzungsdichte auf allen Gleitsystemen tendenziell nur geringfi-
gig ab (Abb. b)) Die Zone, in welcher Versetzungen gleiten, ist circa 2um tief, wobei die
Tiefe entlang der Fahrtrichtung des Indenters leicht variiert. Wird die Probe nach einer Inden-
terfahrt vollstandig relaxiert, bildet sich eine charakteristische Oberflachentopographie aus, wie
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Abb. 4.25: Entwicklung der Versetzungsdichte p je Gleitsystem mit der Zeit

(b) Setup 010

- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt

(a) Setup 111

Abb. 4.26: Oberflichentopographie. Verschiebung u, der Oberflache in Eindrucksrichtung in der Einheit Gitter-

konstante a.

beispielsweise in Abbildung b) dargestellt. Es sind die charakteristischen Gleitlinien aus den

usina 'y

(b) Setup 010

Schnittkanten von den vier Gleitebenen mit der Oberflache zu erkennen.

4.2.5 Transportlange

Im Kapitel [4.2.T] wurde beobachtet, dass abhéngig von der Kristallorientierung und der Indenter-
fahrtrichtung Versetzungen unterschiedlich weit transportiert werden. Im Folgenden soll systema-
tisch untersucht werden, wie die Orientierung der Gleitebene und die Orientierung des Burgersvek-
tors die Transportldnge bestimmen. Bei diesen Simulationen werden Versetzungsquellen statistisch
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4.2 Versetzungstransport im Gleitkontakt

auf einer Gleitebenenfamilie im Versetzungsreservoir verteilt (Kap. . Wechselwirkungen mit
Versetzungen von anderen Gleitebenen beeinflussen daher nicht die Transportlange. Das Quer-
gleiten von Versetzungen ist nicht zugelassen. Der Kontakt ist reibungslos. Abbildung [4.27] zeigt
schematisch die Setups fiir die Messung der Transportlange. Versetzungsquellen sind jeweils nur
auf der eingezeichneten Gleitebenenfamilie verteilt. Diese Gleitebenen werden sukzessiv verkippt.
Fir die Winkel & und die Winkel y werden je Verkippung zwei verschiedene kristallographische Ori-
entierungen hinsichtlich der Orientierungen der Burgersvektoren auf der Gleitebene untersucht. Im
ersten Fall wird, ausgehend von einer xz-Gleitebene parallel zur Oberflache, die Gleitebene sukzes-
siv um die z-Achse mit dem Winkel a verkippt (Abb. [4.27[a)). Der Winkel @ = 0° entspricht dem
Setup 111 und dem Setup 111,,,, bei denen Versetzungsquellen nur auf den (111)-Gleitebenen
verteilt sind. Ebenfalls untersucht wird die Verkippung einer xy-Gleitebene um die y-Achse mit
dem Winkel B (Abb. [4.27(b)). Der Winkel B = 0° wird als Setup 121, bezeichnet, bei dem eine
Eindrucksrichtung in [121]-Kristallrichtung und eine [101]-Indenterfahrtrichtung vorliegt. Verset-
zungsquellen befinden sich nur auf den (111)-Gleitebenen. Als dritten Fall wird die Verkippung
einer xz-Gleitebene um die x-Achse mit dem Winkel y (Abb. c)) untersuchtEl. Der Win-
kel ¥ = 0° entspricht dem Setup 111 und dem Setup 111,,,, bei denen Versetzungsquellen nur
auf den (111)-Gleitebenen verteilt sind.

Yy Gleitebene
T Korngrenze

<

d B

(c) Winkel y

Abb. 4.27: Definition der Winkel &, 8 und y [103]

Abbildung zeigt fir o = —20° wie die Transportldnge Ax anhand der transportierten Verset-
zungsstruktur beziglich des Versetzungsreservoirs gemessen wird. Dabei entspricht @ = 0° Set-
up 111 — der Burgersvektor b = 4[011] von Gleitsystem 6 ist parallel zur z-Achse. Die Farbgebung

LIm dreidimensionalem Raum sind maximal zwei Winkel der normierten Gleitebenennormalen voneinander unabhiangig. Als
spezielle Kombination aus o und 8 wird der Winkel y trotzdem separat betrachtet.
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4 Ergebnisse

in Abbildung weicht von der Gleitsystem-Nomenklatur im Anhang [B] ab. Fiir die maxima-
le Transportldnge Ax je nach Gleitsystem, Gleitebenenverkippung und Burgersvektororientierung
wird das Maximum aus je 30 statistisch dquivalenten Simulationen verwendet.

Yo
Versetzungsreservoir freie Oberfliche Z‘L' /%, Indenter

. W el Gleitsystem

Gleitsystem = w4

m4 5

5 6

M6
' Korngrenze
YAk 1pm Korngrenze gl m
7€ »X — Versetzungsreservoir -L
(a) (b)

Abb. 4.28: (a) Versetzungsstruktur fiir o« = —20° (b) Aufsicht von (a). IndentergréBe nicht proportional. [103]

Abbildung zeigt die maximal gemessene Transportladnge fiir verschiedene Gleitebenenorien-
tierungen und Burgersvektororientierungen mit den Setups aus Abbildung Sind die Win-
kel a, B und y Null, so werden alle Versetzungen bis an die Korngrenze transportiert — mit
einer Ausnahme: Fiir alle Winkel B werden Versetzungen mit einem Burgersvektor parallel zur
Fahrtrichtung tiberhaupt nicht transportiert (Gleitsystem 10 in Abb. [4.29b)). Werden die Gleit-
ebenen um den Winkel o und B sukzessiv verkippt, bleibt die Transportlange zuerst konstant
und wird dann kiirzer (Abb. [4.29(a,b)). Dahingegen bleibt die Transportlidnge fiir alle Winkel y
konstant (Abb. [4.29(c)). Nur fiir Winkel y € [~ 70°..90°] werden Versetzungen mit einem Bur-
gersvektor parallel zu der Fahrtrichtung des Indenters nicht mehr transportiert (Gleitsystem 4,
Abb. [4.29(c)). Der Fall y=90° entspricht dem Fall § = 0°.

Werden die Gleitebenen im mathematisch entgegengesetzten Sinn verkippt (o >0°, B < 0°),
wird ein ahnlicher Zusammenhang zwischen der Transportlange und den Winkeln o und B ge-
messen (Abb. [FI). Sind die Gleitebenen mit dem Winkel o> 0° in Richtung der Oberfliche
verkippt, so ist die Transportlange jedoch tendenziell kiirzer im Vergleich zu o < 0° (Vergleich
Abb. [4.29(a) und Abb. [F1ja)).

Abbildung [4.29(a,b) ist zu entnehmen, dass sich fiir Gleitebenenverkippungen mit den Winkeln o
oder B die Transportldnge je nach Orientierung des Burgersvektors unterscheidet.
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Abb. 4.29: Maximale Transportlinge Ax (a) Blaue und rote Symbole beziehen sich auf Setup 111 und Setup 111,
und entsprechend geneigten Gleitebenen (b) Griine Symbole beziehen sich auf Setup 121, und entsprechend
geneigten Gleitebenen (c) Blaue und rote Symbole beziehen sich auf Setup 111 und Setup 1114, und entsprechend
geneigten Gleitebenen [103]
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5 Diskussion

5.1 Bildungsmechanismus prismatischer
Versetzungsstrukturen

Die Diskreten Versetzungsdynamik-Simulationen in Kapitel zeigen, dass unter Indentierung
aus einer Frank-Read-Quelle verschiedene Formen von prismatischen Versetzungsstrukturen ent-
stehen. Die Versetzungsstrukturen entstehen durch mehrfache Quergleitprozesse an bestimmten
Stellen im Kristall relativ zu der Indenterspitze. Das Spannungsfeld des Indenters, die Kristallogra-
phie des Metalls, der Burgersvektor der Versetzung und die Versetzungsinteraktionen bestimmen
zusammen der Bildungsprozess. Der Bildungsprozess wird unter folgenden Fragestellungen disku-
tiert:

= Warum bilden sich deterministisch solch spezielle Versetzungsstrukturen aus?

= Warum ist die GroBe der Versetzungsringe innerhalb von prismatischen Strukturen
naherungsweise konstant?

= Was verursacht die unterschiedlichen Auspragungen von prismatischen Strukturen?

= Wie ist die Stabilitdt des Ausbildungsmechanismus hinsichtlich Belastungsverdnderungen
und anfanglicher Versetzungsstruktur zu bewerten?

5.1.1 Kiistallographie

Das Spannungsfeld des Indenters bestimmt — zusammen mit den Spannungsfeldern von ande-
ren Versetzungen — das Gleiten von Versetzungen. Das deterministische Quergleiten, welches zur
Bildung von prismatischen Versetzungen mit konstanter GroBe fiihrt, ist mit den Eigenschaften
des Spannungsfeldes des Indenters und den starken Spannungsgradienten erklarbar. Die Kristal-
lographie des Metalls und der Burgersvektor einer Versetzungsquelle spielen im Bildungsprozess
prismatischer Versetzungsstrukturen eine (ibergeordnete Rolle. Sie bestimmen zusammen das auf-
geloste Schubspannungsfeldﬂdes Indenters und damit, ob sich eine prismatische Struktur ausbilden
kann und legen zudem die Form der prismatischen Struktur fest. Fir beliebige Kristallorientie-
rung kann mit dem aufgelésten Schubspannungsfeld bzw. mit dem Verhéltnis der involvierten
Peach-Kéhler-Krafte auf den Gleitebenen eine mogliche Ausbildung von prismatischen Strukturen
beurteilt werden. Die Kristallographie und die Burgersvektororientierung gehen iiber die Gleitebe-
nennormale 7 und den Burgersvektor b in die aufgeléste Peach-Kéhler-Kraft Fpg = (o7) b ein.
In den Diskreten Versetzungsdynamik-Simulationen (DDD) in Kapitel kann das stochastische
Quergleiten von Versetzungen nur dann erfolgen, wenn die aufgeléste Peach-Koéhler-Kraft auf der
einen Gleitebene die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft auf der Quergleitebene um mindestens einen

I Mit ,aufgeléster” Schubspannung wird die Schubspannung bezeichnet, welche in der Gleitebene in Richtung des
Burgersvektors wirkt und das Gleiten der Versetzung bestimmt.
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5 Diskussion

kritischen Wert tbersteigt (Kap. [3.1]). Ob Quergleiten zu erwarten ist, lasst sich mit der GroBe

|Fpk1| — | Fpko| (5.1)
max(|FpK1’2]) '

beurteilen. Die GréBe in Gleichung wird in dieser vorliegenden Arbeit fiir die Erklarung
der Bildung von Versetzungsstrukturen in kubisch flachenzentrierten Kristallen verwendet. Es ist
plausibel, dass analog auch prismatische Versetzungsstrukturen in kubisch raumzentrierten (Bsp.
Ref. [56l [65]) oder hexagonalen (Bsp. Ref. [58, 66]) Gitterstrukturen erklart werden konnen, da
lediglich die Kristallographie und die Orientierung des Burgersvektors beriicksichtigt werden muss.
Je nach Kiristallorientierung und Burgersvektororientierung der Versetzungsquelle bilden sich unter
Indentierung in den DDD-Simulationen dieser Arbeit in einem kubisch flachenzentrierten Kristall
perfekt prismatische Versetzungen (Kap. , helixférmige prismatische Versetzungsstruktur-
en mit langen Segmenten (Kap. [4.1.2), v-férmige prismatische Versetzungen (Kap. oder
u-férmige prismatische Versetzungen (Kap. aus. Das aufgeldste Schubspannungsfeld unter-
scheidet sich abhangig von Kristallographie und Burgersvektor der Versetzungsquelle in der Anzahl
und Lage der Quergleitzonen. Im Allgemeinen ist ein asymmetrisches Spannungsfeld zu erwarten.
Einen Sonderfall stellt das antisymmetrische Spannungsfeld bei Indentierung in (110)-Richtung
und einem parallelen Burgersvektor der Versetzungsquelle (Abb. dar.

Im Folgenden werden die Bildungsmechanismen fiir helixférmige prismatische Versetzungsstruktur-
en, v-formige und u-férmige prismatische Versetzungen anhand des aufgelosten Spannungsfeldes
erlautert.

Perfekt prismatische Versetzungen Unter Indentierung in (110)-Richtung entstehen aus einer
Versetzungsquelle mit einem Burgersvektor parallel zur Indentierungsrichtung perfekt prismatische
Versetzungen (Kap.. Diese perfekt prismatischen Versetzungen entstehen durch Aktivierung
der Versetzungsquelle, Gleiten der emittierten Versetzung, mehrfaches Quergleiten in geometrisch
wohldefinierten Zonen und das Reagieren der Versetzung mit sich selbst (Abb. . Der Mecha-
nismus ahnelt dem kiirzlich beschrieben , Lasso-Mechanismus" in Molekulardynamik-Simulation-
en [65]. Die Ursache dieser speziellen Versetzungsbewegung wurde in Referenz [65] nicht erklart.
Die vorliegende Arbeit zeigt, dass das Gleiten und deterministische Quergleiten der Versetzung
mit dem Spannungsfeld des Indenters und mit der Annahme zum Quergleiten nach Gleichung [5.]
erklart werden kann. Abbildungzeigt fiir Indentierung in [110]-Kristallrichtung und einen da-
zu parallelen Burgersvektor das Feld der aufgeldsten Peach-Kéhler-Kraft nach Gleichung
durch das Indenterspannungsfeld auf den zwei dazugehorigen GIeitebenenfamiIierﬂ. Die Projek-
tion erfolgt auf eine Ebene normal zum Burgersvektor b = $[110] in einer Tiefe von 0.5um zur
Oberflache. Ein beziiglich der Indentierungsachse antisymmetrisches Feld der Peach-Kéhler-Kraft
liegt vor; mit je einem Minimum und Maximum auf beiden Seiten des Indenters. Die Peach-
Kohler-Kraft in Abbildung wirkt senkrecht auf die Versetzungslinien und ist eine Kraft pro
Langeneinheit.

Das stochastische Quergleiten einer Schraubenversetzung erfolgt in den DDD-Simulationen in Ka-
pitel nur, wenn die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft Fpx = (G7i) -b auf der Quergleitebene die
aufgeloste Peach-Kohler-Kraft auf der urspriinglichen Gleitebene um mindestens 10% (ibersteigt.
Abbildungzeigt mit dem Verhéltnis der aufgelosten Peach-Kohler-Krafte nach Gleichung

2 Das Feld der aufgeldsten Peach-Kéhler-Kraft unterscheidet sich von dem aufgeldsten Schubspannungsfeld lediglich
in der Einheit. Die Peach-Kohler-Kraft erhalt man durch Multiplikation der aufgelésten Schubspannung 7, in der
Gleitebene in Richtung des Burgersvektors mit dem Betrag des Burgersvektor b mit Fpx = 1, - b.
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5.1 Bildungsmechanismus prismatischer Versetzungsstrukturen

(a) (111)-Gleitebenen (b) (111)-Gleitebenen

Abb. 5.1: Aufgeléste Peach-Kohler-Kraft Fpg aufgrund des Indenterspannungsfelds (F = 186uN). IndentergroBe
nicht proportional. [74]

die Bereiche, in welchen die aufgeloste Peach-Kéhler-Kraft der einen Gleitebenenfamilie die aufge-
|6ste Peach-Kohler-Kraft auf der anderen Gleitebenenfamilie Gbersteigt. Schematisch iiberlagert
ist die Versetzungsstruktur aus Abbildung [4.1](f). Die Pfeile in Abbildung zeigen ausgehend
von der Versetzungsquelle die Gleitrichtung der Versetzung an, analog zu Abbildung [4.1] Quer-
gleiten der Versetzung erfolgt innerhalb geometrisch wohldefinierten Ubergangszonen — von einem
Quadranten in den anderen. Aufgrund der in diesem Falle starken Spannungsgradienten erfolgt
das Quergleiten deterministisch in rdumlich kleinen Zonen. Mégliche Quergleitpunkte befinden
sich auf der Schnittgeraden zwischen Gleitebene und Quergleitzone. Die GroBe der prismatischen
Versetzungen wird wahrend des Entstehungsprozesses durch die relative Position von Versetzungs-
quelle und Indenterspitze bestimmt. Als Konsequenz emittiert eine Versetzungsquelle bei einer
fixen (lateralen) Indenterposition Versetzungsringe mit etwa konstanter GroBe. Umgekehrt sind
prismatische Versetzungen mit gleicher Achse und gleicher GroBe wahrscheinlich aus der selben
Versetzungsquelle entstanden.

Gleitebenenorienti

b X

|FPK1|'|FPK2|
max(|Fp, ,l)

Abb. 5.2: Quergleitbereiche (nach Abb. . IndentergréBe nicht proportional. [74]
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In Experimenten wurden rhombusférmige prismatische Versetzungen mit abgerundeten Ecken
beobachtet [62]. In den DDD-Simulationen in Kapitel wurden in einer Ecke des spater
rhombusférmigen Versetzungsrings mehrfache Quergleitprozesse beobachtet, welche zu einer eher
»abgerundeten” Form anstatt einer spitzen Form des Versetzungsrings fiihren (Abb. . Prin-
zipiell missen sich bei dem Bildungsmechanismus die beiden quergeglittenen Versetzungsarme
nicht exakt auf der selben Gleitebene zur Ausloschung treffen. Die Ecke des Rhombus kann auch
durch mehrfache Quergleitprozesse — aufgrund der gegenseitigen Anziehung der entgegengesetzt
orientierten Schraubenversetzungen — geschlossen werden. Diese Quergleitprozesse kénnen daher
der Grund fiir die abgerundeten Form der Versetzungsringe sein, welche experimentell beobachtet
wurde.

Die prismatische Versetzung wird nahe der Quelle gebildet. Einmal gebildet, liegt die prisma-
tische Versetzung in nahezu reiner Stufenorientierung vor und gleitet nicht mehr quer. Gleitet die
prismatische Versetzung weiter in den Kristall von der Indenterspitze weg, so werden die Inden-
terspannungen geringer und die Form und GroBe der prismatischen Versetzung bleibt erhalten.
Nachfolgende prismatische Versetzungen stoBen sich aufgrund gleicher Linienorientierung ab, so-
dass die prismatischen Versetzungen weiter in den Kristall getrieben werden und Tiefen erreichen,
in denen die Indenterspannung vernachlassigbar klein wird.

Helixformige prismatische Versetzungsstrukturen Die Diskreten Versetzungsdynamik-Simula-
tionen in Kapitel zeigen, dass helixformige prismatische Versetzungsstrukturen in einem
asymmetrischen aufgeldstem Schubspannungsfeld bzw. asymmetrischen Feld der aufgeldsten Peach-
Kohler-Kraft entstehen. In Abbildung ist ein solches asymmetrisches Feld der aufgelosten
Peach-Kohler-Kraft dargestellt, welches bei Indentierung in [010]-Richtung (negative y-Richtung)
und einem zur Oberflache geneigten Burgersvektor %[OH] der Versetzungsquelle vorliegt. Die Pro-
jektion erfolgt auf eine Ebene normal zum Burgersvektorz; im Abstand von 0.4um von der Inden-
terspitze. Abbildung [5.4] zeigt mit dem Verhaltnis der aufgeldsten Peach-Kéhler-Krafte die Berei-
che, in welchen die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft auf der einen Gleitebenenfamilie die aufgeloste
Peach-Koéhler-Kraft auf anderen Gleitebenenfamilie Gibersteigt. Dieses Feld der Peach-Kohler-Kraft
weist stellenweise kleinere Spannungsgradienten auf und damit gréBere Quergleitzonen, als im anti-
symmetrischen Feld der aufgelosten Peach-Kohler-Kraft in Abbildung[5.2] Im Quergleitbereich mit
kleineren Spannungsgradienten spielen die Versetzungswechselwirkungen eine wichtigere Rolle und
das Quergleiten ist stochastischer gepragt als im antisymmetrischen Feld der Peach-Kéhler-Kraft.
Die Quergleitzone in Abbildung[5.4]ist im mittleren, unteren Bereich schmaler, als die Quergleitzo-
nen im linken und rechten mittleren Bereich in Abbildung In Abbildunga) sind schematisch
die Versetzungen | und Il eingezeichnet, welche beide aus der gleichen Versetzungsquelle entstan-
den sind. Im schmalen Quergleitbereich gleiten die Versetzungen stets quer (Versetzung | und Il
in Abb. [5.4[a), Vergleich mit Abb. [4.8|a)). Nur einmal quergeglittene Versetzungen bewirken die
Entstehung von langen, geraden Versetzungssegmenten (Versetzung | in Abb. a), Vergleich
mit den langen Segmenten in Abb. b)) Nachfolgende Versetzungen gleiten in den breiten
Quergleitzonen einfacher quer, da die abstoBende Wechselwirkung Versetzungen gleicher Linien-
richtung das Quergleiten begiinstigt (Versetzung Il in Abb.[5.4(a), Vergleich mit Abb. [4.8(b,c)).
Die mehrfach quergeglittenen Versetzungsarme einer Versetzung ,verpassen” sich haufig — nur
selten entstehen perfekt prismatische Versetzungen (gestrichelter Pfeil in Abb. c)) Statt-
dessen, treffen mehrfach quergeglittene Versetzungsarme zweier unterschiedlicher Versetzungen
aufeinander, wodurch helixférmige prismatische Versetzungen entstehen (Abb. [4.8|(b,c)). Die Ver-
setzungsinteraktionen und das stochastische Quergleiten fiihren zu einer leicht variierender GroBe
der Versetzungsringe innerhalb der Versetzungsstruktur.
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(111)-Gleitebenen )-Gleitebenen

Abb. 5.3: Aufgeléste Peach-Kdhler-Kraft Fpg aufgrund des Indenterspannungsfelds (F = 108uN) [74]

|FPK1|_|FPK2|
max(lFPKl,zl)

|FPK1|'|FPK2|
max(|Fp, )

Abb. 5.4: Quergleitbereiche (nach Abb.[5.3) (a) Helixformige Versetzungsstruktur mit geraden Segmenten (b) Per-
fekt prismatische Versetzung

Aber auch in einem asymmetrischen Feld der aufgelosten Peach-Kéhler-Kraft kdnnen perfekt pris-
matische Versetzungsstrukturen entstehen: Nahe des Referenzpunktes R, in Abbildung und
Abbildung [5.4] ist das Feld der aufgelésten Peach-Kéhler-Kraft quasi symmetrisch und die Quer-
gleitzonen kleiner, sodass aus Versetzungsquellen nahe des Referenzpunktes perfekt prismatische
Versetzungen durch deterministisches Quergleiten entstehen (Abb. [4.8(d), [5.4|b))

Es sollte bemerkt werden, dass die Bildung prismatischer Versetzungsstrukturen wahrend des
Gleitens der Versetzungen erfolgt und nicht in einer diskreten Ebene — daher muss das Feld der
aufgelésten Peach-Kéhler-Kraft (z.B. Abb. und die Quergleitzonen (z.B. Abb. korrek-
terweise stets zusammen und zusatzlich Giber das Entstehungsvolumen der Versetzungsstruktur —
iiber die Tiefe hinweg — gelesen werden.

V-formige prismatische Versetzungen Die v-férmigen prismatischen Versetzungen in Abbil-
dung[4.10]entstehen in einem Feld aufgeldsten Peach-Koéhler-Kraft, welches einmaliges Quergleiten
bewirkt. Abbildung[5.5|(a,b) zeigt das Feld der aufgelésten Peach-Kohler-Kraft, welches bei Inden-
tierung in [010]-Kristallrichtung und einer Versetzungsquelle mit dem Burgersvektor b= s1101]
parallel zur Oberflache vorliegt. Die Projektion erfolgt auf eine Ebene normal zu dem Burgers-
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5 Diskussion

vektor im Abstand von 290m zur Indentierungsachse. Uberlagert ist die Versetzungsstruktur aus
Abbildung [4.10] In Abbildung [5.5(c) sind die Bereiche zu erkennen, in welchen die aufgeldste
Peach-Kéhler-Kraft auf der einen Gleitebenenfamilie die aufgeldste Peach-Kohler-Kraft auf der
anderen Gleitebenenfamilie (ibersteigt. Der Vorzeichenwechsel im Feld der aufgelosten Peach-
Kohler-Kraft nahe der Oberflache rechts oben in Abbildung [5.5|c) verschwindet mit Abstand zur
Indenterspitze und bewirkt, dass die Versetzungen nicht direkt an die Oberflache gleiten und sich
zeitweilig unterhalb der Oberflache aufstauen. Erst mit Abstand zur Versetzungsquelle bzw. Inden-
terspitze gleiten die Versetzungen an die Oberflache, wo sie sich in zwei v-férmige Versetzungen

aufspalten (Abb. [4.10)).

Oberfliche ¢ —Indenter

(a) (111)-Gleitebenen (b) (111)-Gleitebenen

Abb. 5.5: (a,b) Aufgeléste Peach-Kéhler-Kraft Fpg aufgrund des Indenterspannungsfelds (F = 223uN). Projizierte
IndentergréBe nicht proportional. (c) Quergleitbereiche (nach (a,b))

In Molekulardynamik-Simulationen werden dhnliche v-férmige prismatische Versetzungsstrukturen
beobachtet [67] 68]. Mit dem Feld der aufgelosten Peach-Kdhler-Kraft in Abbildungaufgrund
des Indenterspannungsfelds kann die Bildung solcher v-férmigen prismatischen Versetzungsstruk-
turen erklart werden. In Experimenten kénnten die v-formigen Versetzungen als Atzgriibchen auf
der Oberflache sichtbar gemacht werden, die als Zweier-Paare ausgehend von der Indenterspit-
zenposition parallel zum Burgersvektor angeordnet sind.

Versetzungsrosetten In Experimenten wurden unter Indentierung auf {111}-Oberflachen Ver-
setzungsrosetten beobachtet, deren sechs Arme sich in Richtung der drei Burgersvektoren parallel
zu der Oberflache erstrecken (Kap. . Fur die entkoppelte Bildung der Rosettenarme spricht,
dass (i) einzelne Rosettenarme fehlen kénnen [76], (i) die sechs Arme nicht gleich lang und
breit sind [49] 51, [71], (iii) aber die GroBe der Versetzungsringe innerhalb eines Armes konstant
ist (Abb. [2.2). Die DDD-Simulationen in Kapitel zeigen, dass aus einer oberflachennahen
Versetzungsquelle eine Versetzungsstruktur gebildet wird, welche mit folgenden drei Eigenschaften
einem einzelnen Arm einer Versetzungsrosette in Abbildung 2.2] ahnelt:

(i) Der (Rosetten-) Arm besteht aus u-férmigen prismatischen Versetzungen.
(i) Der ,Arm" ist in Richtung des Burgersvektors relativ ausgedehnt.
(iii) Die u-formigen Versetzungsringe haben innerhalb des Armes eine etwa konstante GroBe.

Es ist plausibel, dass Versetzungsrosetten prinzipiell aus sechs separaten Versetzungsquellen mit
dem in Kapitel beobachteten Bildungsmechanismus entstehen konnen. Die Eigenschaften
dieser Versetzungsquellen und die Versetzungswechselwirkungen von prismatischen Strukturen mit
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5.1 Bildungsmechanismus prismatischer Versetzungsstrukturen

anderen Versetzungen — gegebenenfalls ebenfalls prismatischer Natur — werden in Kapitel
diskutiert.

Die Wechselwirkungen der Versetzungen innerhalb eines Rosettenarmes miteinander bewirken
die relativ groBe Ausdehnung der prismatischen Versetzungsstruktur. Zuerst werden die u-for-
migen prismatischen Versetzungen durch das Indenterspannungsfeld abgestoBen, bis bei groBeren
Entfernungen das Spannungsfeld des Indenters kleiner wird und die abstoBende Wirkung zwischen
Versetzungen gleicher Linienorientierung auf etwa gleicher Gleitebene zum Tragen kommt. Diese
abstoBende Wirkung der Versetzungen untereinander bewirkt folgende drei Eigenschaften:

(i) Die Rosettenarme weisen eine relativ groBe Ausdehnung auf.
(ii) Die Struktur breitet sich bei Entlastung weiter aus.

i el Entlastung Ist die Struktur relativ stabpil.

iii) Bei Entl g ist die Struk lati bil

Die Ausbildung dieser spezielle Versetzungsstruktur kann analog zu den Ausbildung anderer pris-
matischer Strukturen mit Hilfe des Spannungsfeldes erklart werden. Das Feld der aufgelésten
Peach-Kéhler-Kraft bei Indentierung in [111]-Richtung (negative y-Richtung) und fiir den Bur-
gersvektor b = $[101] parallel zur Oberflache ist in Abbildungdargestellt. Die Projektion erfolgt
auf eine Ebene normal zum Burgersvektor b im Abstand von 0.24um zur Indentierungsachse. Das
Feld der aufgelosten Peach-Kohler-Kraft ist fiur die (111)-Gleitebenenfamilie auf einer Seite des
Indenters (entlang der x-Achse) mit einem Vorzeichenwechsel entlang der Indentierungsachse ge-
kennzeichnet (Abb. a)). Das Feld der aufgeldsten Peach-Kéhler-Kraft der (111)-Gleitebenen-
familie auf einer Seite des Indenters (entlang der x-Achse) weist einen Vorzeichenwechsel entlang
der Tiefe und einen Vorzeichenwechsel entlang der z-Achse auf (Abb.[5.6{b)). Die Lage des Vorzei-
chenwechsels (entlang der y-Achse) auf beiden Gleitebenenfamilien verschiebt sich mit Entfernung
von der Indenterspitze in die Tiefﬁ. Wird eine Versetzungsquelle auf einer (111)-Gleitebene ak-
tiviert, so gleiten emittierte Versetzungen unter stochastischen Schwankungen an zwei Stellen
bzw. innerhalb zweier Bereiche quer (Pfeile in Abb. [4.12(a)). Als Konsequenz emittiert die Quelle
eine quasi konstante GroBe der Versetzungsringe. Je nach Tiefe der Gleitebene der Versetzungs-
quelle, relativ zu der lokalen Tiefe des Vorzeichenwechsels auf den (111)-Gleitebenen entlang der
y-Richtung in Abbildung b) kommt es zu zwei Szenarien: Befindet sich die Versetzungsquelle
auf einer (111)-Gleitebene unterhalb des Vorzeichenwechsels auf den (111)-Gleitebenen, so stau-
en sich die quergeglittenen Versetzungsarme auf (111)-Gleitebenen an diesem Vorzeichenwechsel
auf und geschlossene prismatische Versetzungen entstehen (Abb. . Befindet sich die Verset-
zungsquelle oberhalb des Vorzeichenwechsels, erreichen die quergeglittenen Versetzungsarme die
Oberflache und bilden u-férmige prismatische Versetzungen aus (Abb.

Die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft im globalen Koordinatensystem fiir die Gleitebenennorma-
le 7 = (0,n2,n3) (im Kristallkoordinatensystem ist dies die (111)-Gleitebene) und fiir den Burgers-
vektor b = 5[1,0,0] (im Kristallkoordinatensystem ist dies der Burgersvektor b= $[101]) betragt

Fpx = (G71) -b = = (Guyna + Gon3) (5.2)

NSRS

Der Versetzungsaufstau im Feld der aufgelosten Peach-Kohler-Kraft wird durch den Vorzeichen-
wechsel in der — bei Indentierung in y-Richtung — o,,-Komponente tiber der Tiefe verursacht. In

3 Sichtbar wird dieser Vorzeichenwechsel im Spannungsfeld durch das Andern des , Kippwinkels" von prismatischen
Versetzungen je nach Abstand zu dem Indenter in Abbildung
4 Zusatzlich weisen beide Felder einen Vorzeichenwechsel entlang der x-Achse auf.

5 Die beiden Versetzungsquellen liegen zwar in unterschiedlichen Tiefen im Kristall, aber im gleichen Vorzeichen-
wechselbereich der (111)-Gleitebenenfamilie wie in Abbildung a).
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(a) (111)-Gleitebenen (b) (111)-Gleitebenen

Abb. 5.6: Aufgeléste Peach-Kéhler-Kraft Fpx aufgrund des Indenterspannungsfeld (F = 793uN). IndentergroBe
nicht proportional. [74]

Abbildung [A5 und Abbildung[A6]im Anhang ist der Vorzeichenwechsel dargestellt. Es ist denkbar,
dass dieser Vorzeichenwechsel in tribologischen Kontakten einen Versetzungsaufstau bewirken
kann. Die Tiefe der Vorzeichenwechsels ist abhangig von der Querkontraktionszahl — der Vorzei-
chenwechsel verschiebt sich mit groBerer Querkontraktionszahl zur Oberflache hin und verschwin-
det fur inkompressible Materialien (siehe analytische Losung des Spannungsfeldes im Hertzschen
Kontakt in Ref. [102]). Solch ein Vorzeichenwechsel im Spannungsfeld wird in Referenz [27] als
Ursache fiir die Bildung eines planaren Versetzungsnetzwerkes oder einer planaren Schicht aus
Versetzungen in einem tribologischen Kontakt vermutet.

5.1.2 Belastungsveranderungen

Stabilitéit des Bildungsmechanismus unter lateraler Bewegung des Indenters Der Bildungsme-
chanismus perfekt prismatischer Versetzungen in Kapitel ist gegeniiber lateralen Verschie-
bungen der Indenterspitze relativ stabil — wenn auch unter GroBendnderung der prismatischen Ver-
setzungen. Im Prinzip sind eine sich eine lateral bewegende Indenterspitze und eine feste Position
der Versetzungsquelle mit einer festen Indenterspitze und variierenden Positionen der Versetzungs-
quelle identisch. Daher spricht die Stabilitdt des Bildungsmechanismus unter lateraler Bewegung
der Indenterspitze dafiir, dass die Position der Versetzungsquelle fiir den Bildungsmechanismus
prismatischer Versetzungsstrukturen eine untergeordnete Rolle spielt.

Rasterkraftmikroskope werden nicht nur fiir das Abrastern von Oberflichen verwendet, sondern
auch fiir Nanoindentierungs- und Kratz-Experimente [7], [62]. Dabei wird die Kraft tber eine Inden-
terspitze aufgebracht, die an einem einseitig eingespannten Trager befestigt ist [7} [62]. Verschiebt
sich die Indenterspitze — z.B. durch Kombination aus Indentieren-Entlasten-Indentieren oder durch
Kratzen — so andert sich die relative Position der Indenterspitze und der Versetzungsquelle im Kris-
tall. Die DDD-Simulationen in Abbildung [4.4] zeigen, dass die laterale Bewegung des Indenters zu
einer Anderung der GroBe der Versetzungsringe fiihrt. Dabei bestimmt bei fester Quellposition die
Fahrtrichtung der Indenterspitze auf der Oberflache, ob die GréBe der Versetzungsringe zu- oder
abnimmt: Angelehnt an Abbildung [5.2] zeigt Abbildung [5.7] schematisch, wie sich die Quergleit-
zonen durch die Bewegung des Indenters verschieben. Bewegt sich der Indenter in Abbildung [5.7]
in negative x-Richtung bzw. positive x-Richtung, so gleiten Versetzungen bei dieser spezifischen
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5.1 Bildungsmechanismus prismatischer Versetzungsstrukturen

Position der Versetzungsquelle zu einem spateren bzw. friiheren Zeitpunkt quer und es entstehen
groBere bzw. kleinere prismatische Versetzungen. Fahrt die Indenterspitze beim Kratzen mit ei-
ner konstanten Geschwindigkeit (unidirektional) tGber die Oberflache des Kristalls, so vergroBert
oder verkleinert sich dabei die GroBe der prismatischen Versetzungen aus einer Versetzungsquelle
stetig. Die relative Position von Versetzungsquelle zu der Indenterspitze und die Fahrtrichtung be-
stimmt, ob die Versetzungsringe dabei groBer oder kleiner werden. Diese Uberlegungen lassen sich
besonders einfach fiir das symmetrische Feld der aufgeldsten Peach-Kéhler-Kraft bei Indentierung
parallel zu dem Burgersvektor einer Versetzungsquelle in Abbildung[5.7] nachvollziehen; lassen sich
jedoch auch auf andere Felder wie z.B. in Abbildung [5.4] und Abbildung [5.5|(c) iibertragen. Ein
Sonderfall liegt bei den v-férmigen prismatischen Versetzungen vor: Nur eine Verschiebung der
Indenterspitze auf der Oberflache und senkrecht zu dem Burgersvektor fithrt zu einer GréBenan-
derung der prismatischen Versetzungsringe aus einer Versetzungsquelle. Eine Verschiebung des
Indenters auf der Oberfliche und parallel zu dem Burgersvektor verandert die Spannung auf die
Versetzungsquelle; sie verandert jedoch nicht die relative Lage der Quergleitzonen in Abbildung[5.5]

zu der Versetzungsquelle.
IFPKll_lFPK2|
max(lFPKl,zl)

Gleit-
richtung

|FPK1|'|FPK2|
maX(lFPKl,zl)
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Versetzungs-

o Versetzungs-
quelle

i quelle
(a) (b)

Abb. 5.7: Verschiebung der ,,Quergleitlinien” durch laterale Bewegung des Indenters
—— Urspriingliche Versetzungsstruktur - - - Versetzungsstruktur fiir verschobene Indenterspitzenposition

Beim Kratzen ist die Bildung von prismatischen Versetzungen aus einer einzelnen Versetzungs-
quelle nur fiir begrenzte Zeitspannen zu erwarten: Eine Versetzungsquelle emittiert nur in dem
Zeitraum Versetzungen, in welchem ihre kritische Aktivierungsspannung erreicht wird. Mit gro-
Beren Entfernungen des Indenters zu einer Versetzungsquelle wird die kritische Aktivierungsspan-
nung der Versetzungsquelle unterschritten und die Versetzungsquelle wird nicht mehr aktiviert.
Dies bedeutet aber auch, dass die Bildung einer prismatischen Versetzung nur bei geeignet klei-
ner Indentergeschwindigkeit zu erwarten ist. In den DDD-Simulationen wurde die Bildung von
prismatischen Versetzungen bei einer lateralen Indentergeschwindigkeit von 0.5m/s beobachtet
(Kapitel [4.1.1)).

Die perfekt prismatischen Versetzungen, die unter Indentierung in (110)-Richtung entstehen, glei-
ten in Richtung des Burgersvektors in die Tiefe des Kristalls und gleiten nicht in Richtung der
lateralen Indenterbewegung mit (siehe Abb. — sie werden also nicht mittransportiert. Es
ist jedoch durchaus denkbar, dass andere Versetzungen mit dem Spannungsfeld des Indenters
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5 Diskussion

mitgleiten — z.B. vor der Indenterspitze her getrieben werden. Die Voraussetzungen fiir diesen
Versetzungstransport mit der Indenterspitze werden in Kapitel diskutiert.

Stabilitit des Bildungsmechanismus unter Lastverdnderungen In Experimenten und Simula-
tionen werden unterschiedliche Indenterradien, Startkrafte und Kraftraten verwendet; auch kann
es in Experimenten beim Ansteuern der Normalkraft mittels Piezoelement zur Uber- oder Un-
tersteuerung kommen. Daher stellt sich die Frage, wie die Stabilitdt des Bildungsprozesses bei
Lastveranderungen zu beurteilen ist.

In einem symmetrischen Feld der aufgeldsten Peach-Kéhler-Kraft wie in Abbildung [5.2] beeinflus-
sen Indenterkraft und -radius die Minimal- und Maximalwerte der Spannungen, jedoch nicht das
Verhaltnis der Spannungen auf den beiden Gleitebenenfamilien. Folglich andern sich fiir ein sym-
metrisches Kraftfeld die Lage der Quergleitzonen in Abbildung[5.2] nicht und die GréBe der perfekt
prismatischen Versetzungen bleibt folglich iber einen Lastbereich konstant. Dies ist beispielsweise
in Abbildung [4.1(e) zu erkennen.

Versetzungsquellen werden jedoch nur in einem Bereich im Kristall aktiviert, in welchem die kri-
tische Aktivierungsspannung erreicht wird. Indenterkraft und -radius beeinflussen die Lage und
Form dieses Bereiches, da sie die maximalen Spannungen und die Form des Spannungsfeldes
bestimmen. Im Hertzschen Kontakt ist der Kontaktradius r; nach Gleichung proportional
zu der dritten Wurzel aus Indenterkraft F und Indenterradius R. Mit groBerem Kontaktradius
sind die Hohenlinien gleicher Spannungen breiter und die maximalen Spannungen treten tiefer
im Kristall auf. Der Verlauf der maximalen Schubspannung T, = %|ny—6xx\ und der Verlauf
Normalspannungen oy, = 0,; und o,, entlang der Indentierungsachse ist in Abbildungdarge—
stellt. Die Spannungen sind auf den maximalen Druck p,. und die Koordinatenachse auf den
Kontaktradius ry normiert. Die analytischen Spannungen werden nach Referenz [105] berechnet.
Die maximale Schubspannung tritt fiir eine Querkontraktionszahl v = 0.347 (Wert fir Aluminium,
Kap. etwa in der Tiefe des halben Kontaktradius auf (Abb. [5.8).

0.5}
: L i Tmax/pmaz
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Abb. 5.8: Verlauf der maximalen Schubspannung 7,4 und der Normalspannungen Gy, = 0z; und oy, entlang der
Indentierungsachse y (x =z =0)

Abbildung [5.9] zeigt die auf den maximalen Druck p.: normierte Mises-Vergleichsspannung un-
terhalb der Indenterspitze fir Indentierung parallel zu der y-Achse und fiir eine Querkontrak-
tionszahl v =0.347. Die Mises-Vergleichsspannung wird nach der analytische Losung in einem
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5.1 Bildungsmechanismus prismatischer Versetzungsstrukturen

Hertzschen Kontakt nach Referenz [102] berechnet. Der maximale Druck pj.. im Hertzschen
Kontakt ist nach Gleichung [3.6] proportional zu der Indenterkraft F und invers proportional zu
dem Kontaktradius r; im Quadrat. Wird der maximale Druck kleiner, so ist die Mises-Vergleichs-
spannung in gleicher Tiefe im Kristall kleiner. Mit groBerer Indenterkraft wird unter konstantem
Indenterradius sowohl der Kontaktradius als auch der maximale Druck gréBer; mit groBerem Inden-
terradius wird unter konstanter Indenterkraft der Kontaktradius groBer und der maximale Druck
kleiner. Lastveranderungen kénnen daher bewirken, dass einzelne Versetzungsquellen, welche be-
reits vor der Indentierung existieren, nicht mehr aktiviert werden oder auch mit einer hoheren
Rate aktiviert werden.
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Abb. 5.9: Normierte Mises-Vergleichsspannung o, unterhalb der Indenterspitze (z =0)

Ist das Spannungsfeld, bei gleichen Spannungs-Hohenlinien, raumlich ausgedehnter, so steigt die
Wahrscheinlichkeit, dass mehrere Versetzungsquellen im Kristall aktiviert werden. Die Verset-
zungsquelle bzw. deren prismatische Versetzungsstruktur wird daher bei hdheren Spannungen und,
bei gleichen Spannungs-Hoéhenlinien, rdumlich ausgedehnten Spannungsfeldern eher mit anderen
Versetzungen wechselwirken. Die Auswirkung von Versetzungen im Kristall auf den Bildungsme-
chanismus prismatischer Versetzungsstrukturen wird in Kapitel diskutiert.

Wie schon diskutiert handelt es sich bei der Bildung der prismatischen Versetzungen um einen zeit-
lichen Prozess. In ersten DDD-Simulationen in Kapitel [4.1.1) wird beobachtet, dass die Kraftrate
den Bildungsprozess prismatischer Versetzung beeinflussen kann. In den Simulationen mit Inden-
tierung in [110]-Richtung und einer Versetzungsquelle mit einem dazu parallelen Burgersvektor
entstehen perfekt prismatische Versetzungen. Wird die Kraftrate erhoht, so ist eine Tendenz zu
helixférmigen prismatischen Versetzungen zu beobachten. Die Versetzungsquelle wird in diesen
Simulationen mit hoéherer Kraftrate wieder aktiviert, bevor die davor emittierte Versetzung den
Bildungsprozess zur perfekten prismatischen Versetzung abgeschlossen hat. Die neu emittierte
Versetzung wechselwirkt mit der bzw. den davor emittierten Versetzung(en). Die separate Ausbil-
dung von perfekt prismatischen Versetzungen ist dann nicht mehr zwingend gegeben, was sich in
diesem Fall in einer Tendenz zur Bildung von helixférmigen prismatischen Versetzungen bemerkbar
macht.

Die Uberlegungen fiir ein antisymmetrisches Kraftfeld lassen sich weitgehend auch auf ein asym-
metrisches Kraftfeld Gbertragen. Bei einem asymmetrischen Kraftfeld verschieben sich jedoch
zusitzlich bei Belastungsanderungen (Indenterkraft und Indenterradius) die Quergleitlinien. Da-
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durch kann sich die GréBe der prismatischen Strukturen verandern (Vergleich Abb. [4.8(b,c) mit
Abb. . Die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft ist eine Kombination aus unterschiedlich gewich-
teten Spannungskomponenten des Spannungsfeldes durch den Indenter. Abbildung zeigt
beispielhaft die unterschiedliche Lage der Quergleitbereiche bei verschiedene Lastfallen fiir Inden-
tierung in [010]-Kristallrichtung und einen Burgersvektor b = §[011] (analog zu Abb. . Die
Projektion erfolgt auf eine Ebene normal zu der Burgersvektorrichtung durch einen Punkt in ei-
nem Abstand von 4um zur Indenterspitze. Es ist zu erkennen, dass sich bei Lastveranderungen
die Quergleitlinien tendenziell verschieben. Die charakteristische Geometrie der Quergleitbereiche
in Abbildung [B.10] bleibt jedoch erhalten. Die Ausbildung prismatischer Versetzungsstrukturen ist
folglich nicht an einen speziellen Indenterradius und eine spezielle Indenterkraft gekoppelt. Die
Position der Versetzungsquelle und das Spannungsfeld miissen lediglich geeignet sein. Fiir diese
Hypothese spricht, dass prismatische Versetzungsstrukturen in Experimenten [49, [62] [69] oder
Simulationen [53] [65], [68| [77] auch unter verschiedenen Indenterkraften und Indenterradien
beobachtet werden.

_Oberfldche _~Oberflache

e

! Referenz-

hmen
Fosa-Focl iy I [FouaFocl
max(|Fp, ,|) pm 0.1 max(|Fe,,l) 0.1
(a) F =300uN, R=lum (b) F =300uN, R=8um
_~Oberflache

(c) F =1200uN, R=1um

Abb. 5.10: Bereiche, in denen die aufgeloste Peach-Kohler-Kraft auf der einen Gleitebenenfamilie die aufgelste
Peach-Kéhler-Kraft auf der anderen Gleitebenenfamilie libersteigt

Stabilitiit des Bildungsmechanismus fiir verschiedene Indentergeometrien In den Diskrete Ver-
setzungsdynamik-Simulationen in Kapitel [4.I] wurde eine sphérische Indenterspitze verwendet. Es
stellt sich die Frage, ob sich prismatische Versetzungsstrukturen auch unter anderen Indenter-
geometrien ausbilden kénnen. Die lokalen Deformationen unterhalb des Kontakts hangt von der
Geometrie der Indenterspitze ab [106]. Je groBer der Abstand zu der Krafteinleitungsstelle ist, des-
to weniger wichtig wird die Art der Krafteinleitung und die Spannungsfelder bei unterschiedlicher
Krafteinleitung — durch unterschiedliche Indentergeometrien — werden in groBerer Entfernung im-
mer ahnlicher (Prinzip von St. Venant) [106), [I07]. Die prismatischen Versetzungsstrukturen in den
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DDD-Simulationen in Kapitel [4.1] bilden sich jedoch nahe der Indenterspitze und nahe der Oberfl-
che aus. Unterschiedliche Indentergeometrien fiihren zu unterschiedlichen Druckverteilungen auf
der Oberflache. Abbildung zeigt die Druckverldufe fiir eine spharische Form, eine spitze ke-
gelformige Form und eine zylindrische Indenterspitzenform. Die zugehorigen Gleichungen wurden
Referenz [106] entnommen. Die Spannungskomponente G, ist auf den mittleren Kontaktdruck p,,
normiert, welcher durch das Verhaltnis von Indenterkraft F' zu projizierter Kontaktflache gegeben
ist [106]. Fiir eine sphérische oder zylindrische Indenterspitze gilt p,, = F/ (nr7) [106]. Bei der
kegelformigen Indenterspitze hangt der mittlere Kontaktdruck nur von dem Kegel-Halbwinkel o
ab, ist daher unabhangig von der Indenterkraft und lautet p,, = E/(2tan (o) (1 —v)) [106]. Es
ist zu erkennen, dass die Druckverldufe aufgrund spharischer und kegelférmiger Indenterspitze
ahnlich verlaufen und am Rand der Kontaktflache Null werden. Im Unterschied ergeben sich fiir
einen Kegel logarithmische Druckverldufe an der Oberflache, welche unter der Indenterspitze sin-
gular werden [I0T] [I05]. Bei einer flachen zylindrischen Indenterspitze fiihrt die scharfe Kante zu
singuldren Spannungen am Rand des Zylinders [106].

—  Kugel
i1 == Kegel
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Abb. 5.11: Druckverteilung oy, auf der Oberflache fiir verschiedene Indentergeometrien, normiert auf den mittleren
Druck py,

In Nanoindentierungs-Experimenten werden meist Indenter sphérischer Form oder pyramidialer
Form — Berkovich, Vickers, Knoop oder CubeCorner — verwendet [107]. Es hat sich etabliert,
pyramidische Indenter bei der Analyse von Nanoindentierungs-Experimenten als spitz zulaufenden
kegelformige Indenter zu betrachten. Hierfiir wird ein dquivalenter Kegelwinkel berechnet, sodass
sich eine gleiche Kontaktflache-Tiefen-Beziehung fiir die Indentierung ergeben wiirde [107]. Fur
Berkovich und Vickers Indenter betragt dieser dquivalente Kegel-Halbwinkel a = 70.3° [107].
Auch wenn es Kontaktlésungen fiir pyramidische Indenter gibt, so wird die Konversion generell
durchgefiihrt [107].

Die Form reale Indenterspitzen weicht im Experiment von der idealen Form ab [107]. Beispielsweise
weisen Berkovich-Indenter in der Realitdt eine verrundete Spitze mit einem Radius in der Gro-
Benordnung von 100nm auf [107]. Neu- und hochwertige Spitzen kénnen auch anféanglich kleinere
Radien aufweisen. Abbildung[5.12] zeigt schematisch die Geometrie einer spharischen Indenterspit-
ze mit dem Radius R, die Geometrie einer konischen Indenterspitze mit dem Halbwinkel o und
die Tiefe u;, bis zu der ein reiner Kugelkontakt vorliegt. Aus reinen geometrischen Beziehungen
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ergibt sich

(5.3)

und aus daraus
u =R(1 —sina) (5.4)

Fir eine konische Indenterspitze mit dem Halbwinkel & = 70.3°, dem &quivalente Kegelwinkel
fur Berkovich- und Vickers-Indenter, ergibt sich ein Verhiltnis von u,; /R ~ 0.06. Fur kleine Ver-
haltnisse von Eindringtiefe u, zu Indenterradius R im Bereich u,/R < 0.06 kann der Kontakt als
Kugelkontakt gesehen werden, fiir Verhaltnisse u, /R >> 0.06 als spitzer Kontakt [107]. Im Bereich
dazwischen liegt ein Bereich vor, indem die Spitzenform eine Mischung aus Kugel und Kegel
ist [107]. Als Abschatzung ergibt sich fiir eine verrundete Berkovich- oder Vickers-Indenterspitze
mit dem Radius R = 100nm ein rein spharischer Kontakt bis zu einer elastischen Eindringtiefe
u; ~ 6nm, bis anschlieBend der Ubergangsbereich mit gemischter Spitzenform einsetzt.

Abb. 5.12: Sphirische und kegelférmige Indenterspitze und mit Ubergangstiefe u;. Angelehnt an Ref. [107]

Fir groBere Indentierungstiefen kdnnen die Verlaufe der Spannungsfelder unter den Indenterspitzen
verglichen werden. Die Spannungsfelder in Referenz [107] von von sphérischer Indenterspitze und
kegelformiger Indenterspitze verlaufen ahnlich; auch im Bereich direkt unter der Indenterspitze.
Details in der Ausbildung prismatischer Versetzungsstrukturen unter verschiedenen Indentergeo-
metrien lassen sich mit nur weiterer Untersuchung mit verschiedenen Indenterspitzen klaren —
unter Betrachtung der aufgelésten Schubspannung auf den Gleitebenen in Richtung des Burgers-
vektors und damit unter Betrachtung der Quergleitzonen. In Referenz [62] wurden unter Inden-
tierung mit einer drei-seitigen Diamantspitze in Nickel — mit einem Spitzenwinkel von circa 95°,
einer Indenterkraft von circa 50N und einer Spitzenrundung R < 50nm — prismatische Verset-
zungsstrukturen beobachtet und die Rolle der Indentergeometrie gegeniiber der Kristallographie
als weniger wichtig eingestuft. Die Ergebnisse in Ref. [62] liefern einen Hinweis darauf, dass die
Ausbildung prismatischer Versetzungsstrukturen auch unter Indenterspitzen anderer Form als des
sphérischen Indenters moglich ist.

Oberflichenrauigkeit — Benachbarte Asperititen Bisher wurde die Bildung von prismatischen
Strukturen unter einer einzelnen Asperitdt betrachtet. In Reibkontakten haben beide Kontaktfla-
chen eine Oberflachenrauigkeit, welche fiir theoretische Betrachtungen auf einen Kontaktpartner
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abgebildet werden kann. Der Abstand dieser Asperitaten ist fiir die Ausbildung prismatischer Struk-
turen relevant. Bei groBen Abstanden sind die Spannungsfelder durch eindriickende Asperitaten
raumlich voneinander getrennt und es kénnen sich an separaten Stellen prismatische Strukturen
ausbilden oder allgemeiner Versetzungen entstehen und gleiten. Die Wechselwirkung prismatischer
Versetzungsstrukturen miteinander bzw. generell mit anderen Versetzungen wird in Kapitel
diskutiert. Wird der Abstand zwischen Asperitaten verringert, Giberlagern sich die Spannungsfelder
durch die eindriickenden Asperitdten und das aufgeldste Schubspannungsfeld mit den Quergleit-
zonen muss neu beurteilt werden. Im theoretischen Extremfall fallen die Asperitdten zusammen,
sodass sie wieder als eine einzelne Asperitat angesehen werden kdnnen.

5.1.3 Anfangliche Versetzungsstruktur

Typ der Versetzungsquelle Prismatische Versetzungsstrukturen kénnen aus unterschiedlichen
Versetzungsquellen entstehen, wie z.B. aus Frank-Read-Quellen [74], durch eine Versetzung mit
dem , Lasso-Mechanismus" [56, 58|, 65 [66], aus einem Versetzungsnetzwerk [48] [66), [77] oder als
Reaktionsprodukt von nukleierten Versetzungen [48| 57, 63} [77, [78].

Der beobachtete Bildungsmechanismus mit Frank-Read-Quellen in Kapitel .1 ist gegeniiber Pa-
rametervariationen der DDD-Simulation relativ robust, wie z.B. Veranderung von der Lange oder
der Position der Versetzungsquelle. Beispielsweise ist die Position der Quelle beziiglich der , Quer-
gleitquadranten* in Abbildung[5.2] nicht ausschlaggebend (siehe Argumentation in Kapitel [5.1.2).
Die Bildung der prismatischen Versetzungsstruktur erfolgt, solange eine Versetzungsquelle einen
(quergleitfahigen) Schraubencharakter ausbilden kann und die Versetzungsquelle bei gegebener
Spannung eine kritische Aktivierungslange aufweist. Der in den DDD-Simulationen beobachtete
Bildungsmechanismus lasst sich folglich durchaus auch auf allgemeinere Versetzungsquellen iiber-
tragen. Beispielsweise konnten Rosettenarme, wie in Abbildung abgebildet, aus nukleierten
Versetzungen entstehen. Je die Halfte der gebildeten u-formigen Versetzungen bildet oberfla-
chennah einen Rosettenarm aus und die andere Halfte der u-férmigen Versetzungen bildet mit
Versetzungen aus anderen Rosettenarmen die Zone mit der hohen Versetzungsdichte. Eine andere
Moglichkeit ware, dass zuerst eine Zone hoher Versetzungsdichte unter der Indenterspitze entsteht,
bestehend aus einem Versetzungsnetzwerk, aus welchem dann tiber geeignete Versetzungsquellen
Rosettenarme gebildet werden kdnnen. Falls keine geeignete Quelle zur Verfiigung steht, wird
der Rosettenarm nicht ausgebildet. Der Quelltyp — ob Frank-Read-Quelle, gepinnte Versetzung in
einem Netzwerk, Reaktionsprodukt aus Versetzungen etc. — spielt fiir die Bildung von prismati-
schen Strukturen eine untergeordnete Rolle. Entscheidend ist das aufgeldste Schubspannungsfeld
des Indenters, welches durch die Kristallographie und die Orientierung des Burgersvektors der
Versetzungsquelle festgelegt wird. Der Quelltyp bzw. die Quellldnge spielt fiir den Bildungsme-
chanismus hinsichtlich der Aktivierungsrate und die Anzahl moglicher Versetzungsemissionen eine
Rolle, welche wiederum Versetzungswechselwirkungen bei der Bildung beeinflussen.

Partialversetzungen — Stapelfehlerenergie Prismatische Strukturen werden in unterschiedlichen
Metallen mit kubisch flachenzentrierter Gitterstruktur beobachtet, welche sich durch ihre Stapel-
fehlerenergie unterscheiden. In realen Kristallen kénnen sich perfekte Versetzungen unter Reduzie-
rung der Linienenergie in je zwei Shockley-Partialversetzungen aufspalten, wodurch ein Stapelfeh-
ler gebildet wird. Die Aufspaltweite dieser Partialversetzungen ist abhéngig von der Stapelfehleren-
ergie, der duBeren Spannung und der Interaktion der zwei Partialversetzungen miteinander [81]. Da
nur Schraubenversetzungen quergleiten kénnen, erfordert das Quergleiten nach dem Friedel-Escaig
Modell das ,Wieder-Einschniiren* der Partialversetzungen [81]. Das Quergleiten von Versetzungen

57



5 Diskussion

ist einfacher, je groBer die Stapelfehlerenergie und somit je kleiner die Aufspaltweite der Partial-
versetzungen ist. Daraus folgt, dass fiir kubisch flaichenzentrierte Metalle mit einer kleinen Stapel-
fehlerenergie das Quergleiten erst bei hoheren Spannungen auf der Quergleitebene erfolgt. Da das
Quergleiten eine wichtige Rolle bei der Bildung von prismatischen Strukturen spielt, beeinflusst
folglich die Stapelfehlerenergie des Metalls den Bildungsmechanismus. Daher stellt sich die Frage,
wie das Aufspalten in Partialversetzungen die Bildung der prismatischen Strukturen beeinflusst. In
dieser Arbeit wurden mit dem DDD-Code perfekte Versetzungen simuliert. Der Einfluss der Sta-
pelfehlerenergie kann jedoch mit Erhdhung der kritischen Schubspannungsiiberhéhung zwischen
Gleitebene und Quergleitebene eingeschatzt werden.

Die Simulationen in Kapitel [4.1] zeigen, dass bei einem beziiglich der Indentierungsachse antisym-
metrischen Feld der Peach-Kohler-Kraft (Indentierung in (110)-Richtung und eine Versetzungs-
quelle mit einem Burgersvektor parallel zu der Indentierungsachse) bei kleinerer Stapelfehlerenergie
die prismatischen Versetzungen groBer werden, und dass sich der Mittelpunkt der prismatischen
Versetzungen zu einer asymmetrischen Lage relativ zur Indenterspitze verschiebt (Abb. . Bei
groBerer Aufspaltweite der Partialversetzungen ist der Quergleitbereich breiter, da fir das Quer-
gleiten eine groBere aufgeloste Schubspannung auf der Quergleitebene bendtigt wird. In Abbil-
dung [5.13]ist, angelehnt an Abbildung schematisch die prismatische Versetzungsstrukturen
fiir eine verschwindend kleinen Quergleitbereich und einen breiten Quergleitbereich dargestellt. Bei
einem verschwindend kleinen Quergleitbereich gleiten die Versetzung an den Symmetrieachsen in
Abbildung [5.13] quer. Der Mittelpunkt der prismatischen Versetzungsringe liegt auf der Indentie-
rungsachse. Ist der Quergleitbereich breiter, gleiten die Versetzungen aus einer Versetzungsquelle
spater quer, wodurch sich die GréBe und der Mittelpunkt der prismatischen Versetzungsstruktur
wie in Abbildung [5.13] dargestellt andert.

Versetzungs-
quelle

Abb. 5.13: Schematische Darstellung Breite der Quergleitbereiche
—— Urspriingliche Versetzungsstruktur - - - Versetzungsstruktur bei groBerer Aufspaltweite der Partialversetzungen

Wenn gréBere Spannungsiiberhéhungen zum Quergleiten bendtigt werden, dauert der Bildungs-
prozess der einzelnen prismatischen Versetzungen tendenziell langer, da die Triebkraft fiir das
Versetzungsgleiten auf der urspriinglichen Gleitebene in der Quergleitzone geringer ist und die Ver-
setzungen somit langer durch die groBere Quergleitzone gleiten. Im Extremfall reicht die Triebkraft
im Quergleitbereich auf der urspriinglichen Gleitebene fiir weiteres Versetzungsgleiten nicht aus,
bevor die kritische Schubspannungsiiberhéhung auf der Quergleitebene erreicht wird. In diesem
Fall bleibt die Versetzung im Quergleitbereich ,stehen”. Aufgrund der geringeren Triebkraft fiir
Versetzungsgleiten im Quergleitbereich kann es vorkommen, dass die Versetzungsringe noch nicht
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geschlossen sind, bevor die Versetzungsquelle erneut aktiviert wird. Damit kann erklart werden,
wieso die Versetzungen in Abbildung [4.3] nach mehrfacher Quellaktivierung an unterschiedlichen
Stellen im Kraftfeld quergleiten: Die neu emittierten Versetzungen wechselwirken mit den vorigen
Versetzungen, welche noch nicht als geschlossene, perfekt prismatische Versetzungsringe vorlie-
gen. Die abstoBende Wechselwirkung von Versetzungen mit in der Nahe sich befindenden anderen
Versetzungen gleicher Linienorientierung kann das Quergleiten férdern. Dadurch kénnen sowohl
unterschiedliche GréBen der prismatischen Versetzungsringe auftreten als auch eine Tendenz zu
helixférmigen prismatischen Versetzungsstrukturen. Ist fiir bestimmte Kristallographien der Span-
nungsgradient klein, so wird Quergleiten bei kleinen Stapelfehlerenergien unwahrscheinlicher und
somit auch die Ausbildung prismatischer Strukturen.

Bei asymmetrischen Kraftfeldern mit schwachen Spannungsgradienten wird das Quergleiten fiir
groBe Aufspaltweiten der Partialversetzungen noch schwieriger, wodurch die Bildungswahrschein-
lichkeit sinkt.

Folglich bilden sich prismatische Versetzungsstrukturen in Metallen prinzipiell auch mit unter-
schiedlichen Aufspaltweiten von Partialversetzungen aus. Bei kleiner Stapelfehlerenergie bzw. gro-
Berer Aufspaltweite der Partialversetzungen bilden sich tendenziell weniger und relativ zur Inden-
terspitze asymmetrischere prismatische Versetzungsstrukturen aus.

Wechselwirkung prismatischer Versetzungsstrukturen mit anderen Versetzungen Die Haufig-
keit der Versetzungswechselwirkungen von prismatischen Strukturen mit anderen Versetzungen —
gegebenenfalls ebenfalls prismatischer Natur — wird durch die anfangliche Versetzungsdichte bzw.
durch die Anzahl der Asperititen im Kontakt (Kap.[5.1.2) beeinflusst. Versetzungsrosetten in Pro-
ben aus Kupfer oder Silber werden beispielsweise nur bei kleinen anfanglichen Versetzungsdichten
in der GréBenordnung von 107..103m~2 beobachtet [39, [49, 69, [71]. Je héher die anfingliche
Versetzungsdichte (oder die Anzahl der Asperitaten), desto groBer ist die Wahrscheinlichkeit fir
Versetzungswechselwirkungen. Wechselwirken prismatische Strukturen untereinander oder, gene-
reller, mit anderen Versetzungen, so kénnen drei verschiedene Szenarien entstehen:

(i) Die Ausbildung der prismatischen Struktur kann gestoppt werden.
(i) Die Ausbreitung kann ungehindert fortgesetzt werden.
(iii) Als Reaktionsprodukt kénnen andere gleitfahige Versetzungen entstehen.

Das Stoppen prismatischer Strukturen erfolgt, durch einen Aufstau der Versetzungen, z.B. wenn
nicht gleitfahige Versetzungen an der Schnittstelle entstehen. Beispielsweise wird in Experimen-
ten beobachtet, dass einzelne Rosettenarme an anderen Rosettenarmen gestoppt werden [49].
Durch den Riickstau auf die Versetzungsquelle werden keine weiteren prismatischen Versetzungen
emittiert und die Ausbreitung der Struktur verhindert.

Die Diskreten Versetzungsdynamik-Simulationen in Kapitel zeigen, dass sich prismatische
Strukturen prinzipiell auch weiter ungehindert ausbilden kdnnen. Entweder gleiten die Versetzung-
en ohne Wechselwirkungen ungehindert ,,durcheinander durch* (Abb. oder die Versetzungen
reagieren miteinander und aus dem Reaktionsprodukt entstehen weiterhin prismatischer Struktu-
ren (Abb. . Im letzteren Fall entstehen Riickspannungen auf die Versetzungsquellen. Diese
erlauben weitere Quellaktivierungen nur unter ausreichender Erhéhung der Belastung. Schwache
Reaktionen wie z.B. die Hirth Reaktion werden die Ausbildung kaum beeinflussen. Bei starkeren
Reaktionen wie z.B. der Lomer-Reaktion, kénnen unter ausreichend héheren Spannungen wieder
prismatische Versetzungen herausgelést werden (Abb. [4.14|(c,d)) oder auch die Lomer-Reaktion
aufgeldst werden.
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Folglich liegt die optimale anfangliche Versetzungsdichte fiir die ungestorte Ausbildung von prisma-
tischen Strukturen in einem Intervall: Einerseits miissen geniigend potenzielle Versetzungsquellen
zur Verfiigung stehen, oder sich durch Reaktionen Versetzungsquellen ausbilden kénnen. Ande-
rerseits treten bei hoherer Versetzungsdichte dann verstarkt Versetzungswechselwirkungen auf,
welche die Wahrscheinlichkeit der ungestérten Ausbildung prismatischer Strukturen herabsenken.

5.2 Versetzungstransport

Die Diskreten Versetzungsdynamik-Simulationen in Kapitel [4.2] zeigen, dass in einem Reibkontakt
mit einem kubisch flachenzentrierten Metall Versetzungen nur auf bestimmten Gleitsystemen
mit der Indenterspitze in anfanglich versetzungsfreie Bereiche transportiert werden. Folgen dieser
Selektion sind:

(i) Es sollte prinzipiell zwischen Bereichen unterschieden werden kénnen, in denen Nukleation
stattfindet und Bereichen, in die nur Versetzungen hineintransportiert werden.

(i) Je nach Auspragung des Versetzungstransports verformen sich kubisch flachenzentrierte
Kristalle im Reibkontakt unterschiedlich stark.

In diesem Zusammenhang werden folgende Fragestellungen diskutiert:

= Bei welchen kristallographischen Orientierungen und Gleitrichtungen der Asperitét ist der
Versetzungstransport besonders ausgepragt?

= Auf welchen Gleitsystemen werden Versetzungen transportiert?

= Wie weit werden Versetzungen transportiert?

5.2.1 Bedingungen fiir Versetzungstransport

Der Versetzungstransport unterscheidet sich je nach Kristallorientierung und Indenterfahrtrich-
tung. Bei gleicher kristallographischer Orientierung kann die Fahrtrichtung der Asperitat iiber
die Starke des Versetzungstransportes entscheiden. Beispielsweise bestimmt bei Indentierung in
(010)-Richtung bzw. (110)-Richtung ein Winkelunterschied von 45° (Setup 010 und Setup 010,,,)
bzw. 90° (Setup 010 und Setup 010,,,) der Fahrtrichtung, ob kaum Versetzungstransport vorliegt,
oder Versetzungstransport bis an die Korngrenze — verbunden mit relativ starker plastischer Verfor-
mung im ehemals versetzungsfreien Bereich. Ist eine Gleitebenenfamilie parallel zu der Oberflache,
so werden unabhéngig von der Fahrtrichtung des Indenters Versetzungen auf diesen Gleiteben-
en bis an die Korngrenze transportiert (z.B. Setup 111 und Setup 111,,.). Prinzipiell ist der
Versetzungstransport starker ausgepragt wenn die Fahrtrichtung des Indenters parallel zu einem
Burgersvektor ausgerichtet ist. Beispielsweise ist eine besonders ausgepragte Entwicklung der Ver-
setzungsdichte in Setup 110, und Setup 010,, zu beobachten, bei denen je zwei Gleitebenen
schragt zu der Oberflache geneigt sind und einen Burgersvektor parallel zu der Fahrtrichtung des
Indenters enthalten. Zwei Bedingungen sind maBgebend dafiir, welche Versetzungen auf welchen
Gleitsystemen transportiert werden:

(i) Die Versetzungen missen rein geometrisch auf ihren Gleitebenen der Indenterspitze folgen
konnen.
(ii) Das aufgeléste Schubspannungsfeld muss eine treibende Kraft bereitstellen.

Quergleitprozesse und Reibungskoeffizienten beeinflussen diese beiden Bedingungen. Quergleitpro-
zesse erweitern die geometrischen Moglichkeiten von Versetzungen, der Indenterspitze zu folgen.
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Der Reibungskoeffizient des Reibkontaktes verandert das aufgeléste Schubspannungsfeld des In-
denters und somit die treibende Kraft fiir Versetzungsgleiten.

Gleitebenenorientierung Versetzungen konnen theoretisch unbegrenzt auf jenen Gleitebenen
transportiert werden, welche die Fahrtrichtung des Indenters enthalten — beispielsweise auf Gleit-
ebenen, die parallel zu der Oberflache sind. Steht die Gleitebene senkrecht zur Fahrtrichtung des
Indenters, konnen Versetzungen tiberhaupt nicht der Indenterspitze folgen. In den Fallen dazwi-
schen kann die Versetzung geometrisch begrenzt weit transportiert werden. Diesen Zusammenhang
lasst sich mit dem Faktor f beschreiben

f=1-[%-i (5.5)

mit dem Normalenvektor 7 der Gleitebene und der Fahrtrichtung X des Indenters. Der Faktor f
nimmt Werte zwischen Null (geometrisch kein Transport méglich) und Eins (geometrisch unbe-
grenzter Transport) ein.

Rein geometrisch gesehen miissten demnach Versetzungen unabhangig von deren Burgersvektor-
orientierung auf der gleichen Gleitebenenfamilie gleich weit transportiert werden. Die DDD-Simula-
tionen zeigen jedoch, dass auf einer Gleitebenenfamilie nicht zwingend alle Versetzungen transpor-
tiert werden miissen (Bsp. Abb.[4.29(b)). Daher ist fiir die Beurteilung des Versetzungstransportes
zusatzlich noch ein Spannungs-Kriterium erforderlich.

Aufgelostes Schubspannungsfeld Das aufgeloste Schubspannungsfeld bestimmt die treibende
Kraft fir Versetzungsgleiten. Ein mogliches MaB zur Beurteilung des Versetzungstransports ist
die Querschnittsflache aus der projizierten aufgelésten Schubspannung auf eine Ebene senkrecht
zur Indenterfahrtrichtung. Bewegt sich der Indenter um eine Strecke Ax iiber den Kristall, so
konnen Versetzungen innerhalb jenes Volumen gleiten, welches durch die Lange Ax und dieser
Querschnittflache definiert ist. Fiir die Beurteilung der Querschnittsfldiche werden Isospannungs-
flachen auf eine Ebene senkrecht zur Fahrtrichtung des Indenters projiziert. Wenn man annimmt,
dass Versetzungen bei aufgelosten Schubspannungen unterhalb der kritischen Reibspannung 7,
nicht gleiten (Kap. , dann erscheint es sinnvoll, den Wert T;, = 7, fiir die Isospannungsflachen
zu wahlen. In Abbildung [5.14]ist das Vorgehen anhand des Beispiels fiir ein Gleitsystem mit einer
Gleitebene parallel zur xz-Oberflache und einem Burgersvektor parallel zur Fahrtrichtung des In-
denters (x-Achse) dargestellt. Die Projektion der Isospannungsflachen in Abbildung b) wird
im Folgenden auch als ,, geometrischer Querschnitt” bezeichnet.

Kombinierte Kriterien Fiir die Kombination des Geometrie- und Spannungs-Kriteriums wird
die GroBe der Querschnittsflache aus der projizierten aufgeldsten Schubspannung mit dem Fak-
tor f=1—1i-X| nach Gleichung multipliziert. Abbildung zeigt fur Setup 111 und
Setup 111, aus Tabelle die GroBe dieser Querschnittsfliche multipliziert mit Faktor f.
Uberlappende Flachen werden dabei einfach gezahlt. Fiir die Gleitsystem-Nomenklatur sei auf
Anhang [B] verwiesen. Versetzungen auf jenen Gleitebenen, welche in Abbildung [5.15] die gréBten
Querschnittsflachen aufweisen, werden auch in den DDD-Simulationen besonders gut transpor-
tiert (Vergleich mit Abb. [4.16(a) und Abb. [4.1§(a)). Dies ist ebenfalls fiir alle anderen Kristallo-

graphien und Indenterfahrtrichtungen in Tabelle zutreffend (Vergleich Abb.
mit Abb. (GIHG6)).

Das kombinierte Kriterium eignet sich folglich, um jene Gleitsysteme zu identifizieren, auf denen
Versetzungen transportiert werden. Folgende Einschrankungen gelten:
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W= 10 MPa Oberfldche
m~=-10 MPa

Abb. 5.14: (a) Isospannungsflachen 7;5, = 7. = 10MPa. Die Kantenléngen des Kubus betragen 4um. (b) Projektion
der Isospannungsflachen aus (a)

(i)

(ii)

Das Kriterium beriicksichtigt die GroBe des Querschnittes, jedoch nicht die Form des Quer-
schnittes. Natdrlich ist der Transport schwieriger, je verzweigter und komplexer die Form
des Querschnittes ist.

Das Vorzeichen der Fahrtrichtung wird ebenfalls nicht in dem kombiniertem Kriterium be-
ricksichtigt. Auch wenn zwei Burgersvektoren bei reiner Indentierung geometrisch symme-
trisch sind — und somit auch das aufgeldste Schubspannungsfeld rotationssymmetrisch ist —
so bestimmt im Reibkontakt das Vorzeichen der Indenterfahrtrichtung auf welchem Gleitsys-
tem die Versetzungsdichte dominiert (Vergleich der Gleitsysteme 11 und 12 in Abb. [4.18(a)
und Abb. [D3fa)). Gegeniiber der reinen Indentierung ist unter einem fahrenden Indenter
die Ausbreitungsrichtung der Versetzungsstruktur relevant — Versetzungen, welche langer
im sich bewegenden Spannungsfeld bleiben, kdnnen gréBere Strukturen ausbilden. Hat der
Burgersvektor einen Anteil in Indentierungsrichtung und entgegengesetzt der Fahrtrichtung,
so bilden sich in den DDD-Simulationen Versetzungsstrukturen aus, welche sich entgegenge-
setzt zur Indenterfahrtrichtung ausbreiten. Folglich gleiten diese Versetzungen weniger weit.
Im anderen Fall scheren die Versetzungen den Kristall mit der Fahrtrichtung in die Tiefe ab,
die Versetzungen gleiten in groBere Tiefen und werden somit auch langer transportiert. Ein
weiteres Beispiel hierfiir sind die Versetzungen in Setup 110, welche durch Quergleitprozes-
se transportiert werden: Obwohl vier Burgersvektoren bei reiner Indentierung geometrisch
symmetrisch sind, werden im Reibkontakt nur Versetzungen mit zwei spezifischen Burgers-
vektoren transportiert (Abb. . Die Fahrtrichtung des Indenters bricht die Symmetrie,
welche bei reiner Indentierung vorliegt, und fithrt zu Bevorzugung bestimmter Burgersvek-
toren.

Es stellt sich die Frage nach der Definition eines Schwellwertes in Abbildung [5.15] bei
welchem Versetzungen noch transportiert werden. Im Allgemeinen ist die GroBe des geo-
metrischen Querschnittes von Indenterkraft und Indenterradius abhangig. Die Werte stellen
Anhaltspunkte dar und sollten im Vergleich zu den Werten auf den anderen Gleitsystemen
gelesen werden. Beispielsweise ist fiir Setup 111 und Setup 111, ein Schwellwert von etwa
der Halfte des maximalen Wertes in Abbildung [5.15] passend zu den Beobachtungen aus
den DDD-Simulationen mit den Parametern aus Kapitel [3.2]

Es sollte bemerkt werden, dass sich die GroBe der geometrischen Querschnitte mit Indenterkraft,
Indenterradius und Wert der Isospannungsfldche verdndert. Die analytischen Spannungen skalieren
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Abb. 5.15: GroBe der Querschnitte A, ; je nach Gleitsystem aus projizierter aufgeléster Isoschubspannungsober-
flache t;5, = 10MPa multipliziert mit Faktor f [103]

mit dem maximalen Hertzschen Druck (GI. (3.6])) und dem Kontaktradius (GI. (3.5])) (Abb.
. Die aufgeldste Schubspannung ist eine Kombination unterschiedlich gewichteter Spannungs-
komponenten des Hertzschen Kontaktes — bestimmt durch den Burgersvektor und der Normalen
der Gleitebene. Da sich die Form und Lage der Isospannungsflaichen mit Indenterkraft, Indenter-
radius und Wert der Isospannungsflache verandern kann, kann sich prinzipiell auch das Verhaltnis
der GroBe des geometrischen Querschnittes aus projizierten Isospannungsflichen der aufgelos-
ten Schubspannung von zwei Gleitsystemen je nach Indenterkraft, Indenterradius und Wert der
Isospannungsflache unterscheiden.

Quergleiten Quergleitprozesse erweitern die Mdglichkeiten von Versetzungen geometrisch der
Indenterspitze zu folgen, sodass Versetzungen auf zusatzlichen Gleitsystemen transportiert wer-
den kénnen. Durch mehrfaches Quergleiten zwischen zwei Gleitebenen kénnen sich treppenartige
Versetzungsstrukturen nahe der Oberflache ausbilden (Bsp. Abb. [4.22)). Bei den untersuchten
Setups aus Tabelle ist der Anteil von zusatzlichen Gleitsystemen, auf denen Versetzungen
transportiert werden, jedoch gering. Dies ist aus dem Vergleich der Abbildung[D1] [D2} [D4] bis [D7]
mit Abbildung[D8] bis[D13]ersichtlich. In vielen Fallen ist das aufgeléste Schubspannungsfeld nicht
geeignet, auch wenn rein geometrisch Transport durch die Kombination zweier Gleitebenenfamili-
en moglich ware. Beispielsweise ware in Setup 111 der Transport von Versetzungen mit den schrag
zu der Oberfliche orientierten Burgersvektoren b = slo11], b= 5[110] und b= 5[101] denkbar. Die
DDD-Simulationen zeigen jedoch, dass diese nicht transportiert werden (Abb. [D§[a)). Zum Bei-
spiel gleiten Versetzungen mit Burgersvektor b= 5[011] zwar quer, jedoch stets entgegengesetzt
zur Fahrtrichtung des Indenters.

Quergleitprozesse machen sich zusatzlich dadurch bemerkbar, dass die Versetzungsdichte im Ver-
setzungsreservoir und auBerhalb des Versetzungsreservoirs tendenziell erhdht ist. Erhohte Ver-
setzungsdichte (im Versetzungsreservoir) kann prinzipiell dazu fiihren, dass mehr Versetzungen
auf geeigneten Gleitsystemen zum Transport zur Verfligung stehen. Andererseits kann aufgrund
von Versetzungswechselwirkungen der Transport aus dem Versetzungsreservoir hinaus erschwert
werden.
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Reibungskoeffizient Der Reibungskoeffizient des Reibkontaktes beeinflusst die treibende Kraft
fur Versetzungsgleiten iiber das aufgeloste Schubspannungsfeld des Hertzschen Kontakts. Fiir
einen reibungslosen Hertzschen Kontakt liegt bei einer Querkontraktionszahl v = 0.347 (Materi-
alverhalten von Aluminium, Kap. das Maximum der Schubspannung unterhalb der Indenter-
spitze bei y &~ 0.5r; einen halben Kontaktradius in der Tiefe (Abb. [5.8). Die auf den maximalen
Hertzschen Druck normierte Mises-Vergleichsspannung fiir den Hertzschen Kontakt lberlagert
mit einem Tangentialkontakt nach Referenz [102] ist in Abbildung fur eine Querkontrak-
tionszahl v =0.347 und einen Reibungskoeffizienten yu =0.5 dargestellt. Fiir reibungsbehafte-
te Reibkontakte u # 0 verschiebt sich der Bereich der maximalen Mises-Vergleichsspannung in
Richtung Oberfliche und es treten hohere Spannungen auf [102] [108] (Vergleich Abb. und
Abb. . Gleichzeitig bildet sich ein zweiter Bereich maximaler Spannungen aus, welcher sich
an der Oberflache bei x = —r; befindet [102, [108] (Abb. 5.16). Ab einem Reibungskoeffizien-
ten 1 ~0.27 sind die Spannungen in dieser zweiten Zone groBer, als in der Zone unterhalb der
Oberflache [108]. GroBere Reibungskoeffizienten verursachen zusitzliche Druckspannungen vor
dem Kontakt und zusatzliche Zugspannungen hinter dem Kontakt bei x = —r; [102, [108].
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Abb. 5.16: Normierte Mises-Vergleichsspannung unterhalb der Indenterspitze (z = 0)

Als Folge der Verdnderungen des Spannungsfelds durch den Reibungskoeffizienten kdnnen folgende
drei Szenarien auftreten:

(i) Der Versetzungstransport wird aufgrund héherer Spannungen tendenziell einfacher.
(ii) Der Bereich, in dem Transport stattfindet, verschiebt sich Richtung Oberflache.
(iii) An der Oberflache tritt verstarkt Versetzungsnukleation auf und die relative Rolle der Ober-
flache in den plastischen Prozessen im Reibkontakt wird groBer.

Erste Untersuchungen zum Versetzungstransport in einem reibungsbehafteten Reibkontakt zeigen,
dass dhnliche Mikrostrukturen und dhnliche Oberflachentopographien wie im reibungslosen Kon-
takt entstehen. Der Reibungskoeffizient kann die Versetzungsdichten je Gleitsystem unterschied-
lich stark fordern (Setup 111,,,: Vergleich Abbildung mit Abbildung und Setup 110,
Vergleich Abbildung mit Abbildung . Allerdings zeigt sich kein Einfluss auf die Anzahl
oder den Typ der Gleitsysteme, auf denen Versetzungen transportiert werden. Dies ist aus dem
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5.2 Versetzungstransport

Vergleich der Abbildungen[DI], mit Abbildungen ersichtlich. Kristallographie
und Indenterfahrtrichtung spielen daher vermutlich eine gréBere Rolle, als der Reibungskoeffizient.
Andere Kristallorientierungen sollten jedoch noch daraufhin untersucht werden, um die Hypothese
zu stutzen.

5.2.2 Transportldnge

Die DDD-Simulationen in der vorliegenden Arbeit zeigen, dass die Transportlange von Verset-
zungen sowohl von der Gleitebenenorientierung als auch von der Orientierung des Burgersvektors

abhéangen (Abb. |4.29).

Gleitebenenorientierung Enthalt die Gleitebene die Fahrtrichtung des Indenters, so konnen Ver-
setzungen rein geometrisch betrachtet unendlich weit transportiert werden. Je starker die Gleit-
ebene geneigt ist, desto friiher gleitet die Versetzung in die Tiefe des Kristalls, wo die Indenter-
spannungen kleiner werden bis die Versetzung nicht mehr mittransportiert wird. Fir allgemeine
Gleitebenenorientierung sind fiir die Transportldnge Ax Gleitebenenrotationen um die Indentie-
rungsachse und um eine Achse senkrecht zur Indentierungsachse und Fahrtrichtung (Winkel o
und B in Abb. a,b)) und deren Kombinationen relevant. Rotationen der Gleitebene um
die Achse der Fahrtrichtung (Winkel y als spezielle Kombination aus den Winkeln o und f in
Abb. [4.27|(c)) verandern die Transportldnge nicht — abgesehen von bestimmten Burgersvektor-
orientierungen (siche Abb. [4.29(c)), was durch eine fehlende Triebkraft mit dem aufgelésten
Spannungsfeld erklarbar ist.

Generell ist die maximal mogliche Transportlange durch die maximale x-Koordinate der Schnitt-
linie von Gleitebene und des geometrischen Querschnittes gegeben, welcher entlang der x-Achse
gestreckt ist. Abbildung zeigt schematisch die maximal mogliche Transportlange fiir einen
geometrischen Querschnitt quadratischer Form. Die geometrischen Querschnitte, wie beispiels-
weise in Abbildung b), sind fiir allgemeine kristallographische Orientierungen in der Regel
komplex. Wird der Querschnitt in Abbildung b) mit einem quadratischen Querschnitt mit
der Abmessung ¢ approximiert, so ergibt sich fiir Gleitebenenorientierungen mit dem Winkel o
mit B = 0° oder den Winkel B mit o = 0° die Transportlange Ax aus geometrischen Beziehungen
zu

Ax = min <XK7CV1_()_C71)2> (56)

||

mit der Fahrtrichtung X des Indenters, der Gleitebenennormalen 7 und einem Transport begren-
zenden Hindernis xg, wie zum Beispiel die Kornlange.

Fir Setup 111 und Setup 111, streuen die Datenpunkte in Abbildung a) um die Funk-
tion Ax nach Gleichung (5.6), wenn die Konstante ¢ das 1.5-fache des Kontaktradius r be-
tragt (Abb. . Jedoch ist nicht (iberpriift, ob der Wert fiir die Konstante c fiir andere Inden-
terkrafte und -radien erhalten bleibt und daher gegebenenfalls eine physikalische Bedeutung hat.

Fir Gleitebenenverkippungen mit dem Winkel o muss das Vorzeichen des Winkels unterschie-
den werden. Sind die Gleitebenen in Indenterfahrtrichtung in Richtung Oberflache verkippt, so
gleiten transportierte Versetzungen an die Oberfliche. In diesem Fall ist der Transport durch
die Oberflache , beschrankt” wodurch kiirzere Transportldngen erreicht werden kénnen, als wenn
Versetzungen in die Tiefe des Kristalls gleiten.
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Abb. 5.17: Maximalen Transportlange Ax bei rechteckigen Querschnitt
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Abb. 5.18: Wie Abb. a) mit der Funktion der Transportlange Ax nach Gl. (5.6)

KorngroBle Korngrenzen stellen Barrieren fiir Versetzungstransport dar und verkleinern die Trans-
portlange. In feinkornigen Metallen ist somit die plastische Verformung durch Versetzungstransport
geringer. Typischer Weise bilden sich in Reibkontakten in einem spateren Deformationsstadium
nanokristalline Oberflachenschichten aus [86) leﬂ Kleinere Kérner kénnen — bis inverses Hall-
Petch-Verhalten einsetzt — wiederum zu einer Reduktion des Reibungskoeffizienten und Reduktion
von VerschleiB fiihren, was auf ansteigende Harte [88] [110] und Anderung im VerschleiBmecha-
nismus (Ubergang von Delamination und Adhasion zu Abrasion und Oxidation) zuriickgefiihrt
wird [II1]. Versetzungstransport wird daher erwartungsgemaB im anfanglichen Deformationssta-
dium des Reibkontaktes eine groBere Rolle spielen, als nach der Rekristallisation.

Burgersvektororientierung — Linienenergie Je nach Orientierung des Burgersvektors werden
Versetzungen unterschiedlich weit transportiert und sind unterschiedlich stabil bei Entlastung.
Dies kann dazu fiihren, dass Versetzungen mit bestimmten Burgersvektoren einfacher in einem

6 Es kann jedoch ebenfalls Kornvergroberung im Zusammenhang mit der Reorientierung von Kérnern zu Erhéhung
der Deformierbarkeit auftreten [109].
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5.2 Versetzungstransport

Versetzungsnetzwerk gespeichert werden koénnen. Beispielsweise oszilliert die Versetzungsdichte
auf Gleitebenen parallel zu der Oberflache umso weniger, je mehr der Burgersvektor parallel zu
der Fahrtrichtung des Indenters ist (Abb. [4.16{a), Abb.[4.18|a)). Die Rolle der Burgersvektorori-
entierung lasst sich mit der Linienenergie erklaren. Bei dem Transport von Versetzungen entstehen
oft lang gestreckte Versetzungsstrukturen wie schematisch in Abbildung dargestellt (nach
Abb. lind Abb. . Die Peach-Kohler-Kraft Fpg wirkt auf die Versetzung mit dem Bur-
gersvektor b und der Weite w und verlangert die Versetzung um Ax. Wird eine Versetzung mit
solch einer Form um Ax langer, so wird eine zusatzliche Versetzungslinie der Lange 2Ax gebil-
det (Abb.[5.19). Die Linienenergie pro Einheitslinge Ey [81] der zusitzlichen Versetzungssegmente

2
EL(¢)= ! %(I—VCOSZ(@) (5.7)

1—v

mit der Querkontraktionszahl v und dem Schubmodul G, hingt von dem Versetzungscharakter
ab. Der Winkel ¢ beschreibt die Orientierung des Burgersvektors beziiglich der Versetzungs-
linie. Die zusatzliche innere gespeicherte Energie durch die Verlangerung dieser Versetzung be-
tragt 2E.(¢)Ax. In einem elastischem Korper entspricht die zusatzliche innere gespeicherte Energie
der extern verrichteten Arbeit FpgwAx mit

ZEL ((P)AXZFPKWAX (58)

mit der Peach-Kohler-Kraft Fpg und der Breite w der Versetzung (Abb.. Fir reine Schrauben-
bzw. Stufenorientierung gilt ¢ =0° bzw. ¢ =90° Aus Gleichung folgt, dass bei gleicher
Transportweite Ax eine groBere Peach-Kohler-Kraft bendtigt wird, um die Versetzung um zusatz-
liche Stufensegmente zu verlangern, anstatt um Schraubensegmente. Abbildung zeigt die
maximale Transportldnge abhangig von der Gleitebenenverkippung mit dem Winkel o aus Abbil-
dunga) normiert auf Stufencharakter: Wird die Transportlange mit dem Faktor 1 — v cos?(¢)
multipliziert, so streuen die Werte weniger. Die Symbole fiir die Gleitsysteme sind aus Abbil-
dung a) tbernommen worden. Abweichend davon ist anstatt der Gleitsystemnummer der
Winkel ¢, wie in Abbildung [5.19] definiert, aufgetragen.

Abb. 5.19: Geometrie einer transportierten Versetzung [103]

Eine mogliche zusatzliche Normierung der Transportlange in Abbildung ist die Linienspan-
nung: Hat der gebogene Teil der langezogenen Versetzung in Abbildung Stufencharakter
anstatt Schraubencharakter, so ist die Riickstellkraft aufgrund der Linienspannung geringer und
es erfolgt bei gleicher Kraft langerer Transport: Die Linienspannung einer gemischten Versetzung
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Abb. 5.20: Wie Abb. a), multipliziert mit Faktor 1 — vcos?(¢) [103]

ist durch [81]

7 (9) = Eulo)+ o) (59)

gegeben. Dabei ist E die Linienenergie und ¢ der Winkel zwischen Burgersvektor und Linienori-
entierung (Abb. [5.19). Das Einsetzen des Terms fir die Linienenergie E; nach Gleichung ([5.7)

fuhrt zu [81]
T(¢)=EL(¢)(1—vcos®§+2vcos2¢) (5.10)

Als Materialparameter geht in die Linienspannung die Querkontraktionszahl ein. Fiir eine Querkon-
traktionszahl v = 0.347 (Materialverhalten von Aluminium, siehe Kap., ist die Linienspannung
einer Schraubenversetzung groBer als die Linienspannung einer Stufenversetzung. Hat der vordere,
gebogene Teil der langezogenen Versetzung Stufencharakter, so sind kleinere Radien r;, méglich,
bei zugleich konstanter Versetzungsbreite w und konstanter Peach-Kohler-Kraft. Dies bedeutet,
dass Versetzungen weiter transportiert werden konnen, wenn der vordere, gebogene Teil der lange-
zogenen Versetzung Stufencharakter hat. Die Streuung der Datenpunkte in Abbildung[5.20] wiirde
daher geringer, wenn die Linienspannung berlicksichtigt wird.

Reibungskoeffizient Da im Hertzschen Kontakt bei gleicher Belastung mit groBerem Reibungs-
koeffizient die maximale Mises-Vergleichsspannung steigt ([102, [108]), konnte argumentiert wer-
den, dass dann die Transportlange der Versetzungen prinzipiell erhoht sein muss. Erste DDD-Si-
mulationen zeigen jedoch, dass die Querschnittsfliche des aufgeléste Schubspannungsfeld fiir
den einzelnen Fall betrachtet werden muss, um eine Aussage lber die Transportldnge zu treffen:
In Simulationen mit Gleitebenenverkippungen um den Winkel a kann, abhangig von der Bur-
gersvektororientierung, die Transportlange vergroBert oder verkleinert werden (siehe Abb. im
Anhang). Unter einem Reibungskoeffizienten von u = 0.5 werden, im Vergleich zu u =0, Ver-
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setzungen mit einem Burgersvektor senkrecht bzw. parallel zur Fahrtrichtung weiter bzw. kiirzer
transportiert (Abb. . Anscheinend verandert der Reibungskoeffizient die einzelnen Kompo-
nenten des Spannungstensors unterschiedlich stark — da die Burgersvektororientierung und die
Gleitebenennormale die Kombination der Spannungskomponenten im aufgelésten Spannungsfeld
bestimmt, kann sich das aufgeléste Schubspannungsfeld durch den Reibungskoeffizienten unter-
schiedlich verandern. Fir diese Hypothese spricht, dass Versetzungsdichten auf einzelnen Gleit-
systemen durch einen Reibungskoeffizienten unterschiedlich stark geférdert werden kdnnen. Erste
DDD-Simulationen zeigen, dass die Versetzungsdichte besonders auf jenen Gleitsystemen erhdht
ist, auf denen Versetzungen den Kristall in Fahrtrichtung abscheren. Der Einfluss des Reibungs-
koeffizienten auf die Transportlinge auf einzelnen Gleitsystemen sollte detaillierter untersucht
werden.

Aktive Zone Analog zur Transportlange kann auch die Transporttiefe, als , aktive Versetzungs-
zone" bestimmt werden. Sie ist ein MaB dafiir, wie schnell Versetzungen aus dem Spannungsfeld
des Indenters hinaus in die Tiefe gleiten. Die Tiefe der aktiven Versetzungszone kann abhangig von
der Belastung, Kristallographie und Fahrtrichtung bestimmt werden und ware mit Experimenten
abgleichbar. DDD-Simulationen zeigen, dass sich je nach Kristallographie und Fahrtrichtung die
Tiefe der aktiven Zone unterscheidet. Auch kdnnen bei gleicher Kristallorientierung und Indenter-
fahrtrichtung deutliche Unterschiede zwischen den Gleitsystemen auftreten.

5.2.3 Reversibilitat

Fur die Charakterisierung des Versetzungstransportes ist nicht nur die Transportldnge, die Anzahl
und Art der Gleitsysteme relevant, auf denen Versetzungen transportiert werden, sondern auch die
Stabilitat der transportierten Versetzungsstruktur und somit der Anteil der bleibenden plastischen
Deformation durch Transport. Dies ist insbesondere fiir klassische Kontinuumsplastizitdtsmodel-
le relevant, die intrinsisch keinen Versetzungstransport abbilden kénnen. Die DDD-Simulationen
in Kapitel zeigen, dass der Versetzungstransport einen relativ groBen Anteil der plastischen
Verformung im anfanglich versetzungsfreien Bereich tragen kann. Dieser Anteil ist von der anfang-
lichen Versetzungsdichte im Kristall abhangig. Bei einer sehr kleinen Versetzungsdichte wird die
plastische Deformation, unter Ausschluss von Nukleation und bei geeigneter kristallographischer
Orientierung und Indenterfahrtrichtung, hauptsachlich durch Versetzungstransport getragen. Die-
se transportierte Versetzungsstruktur wird jedoch nicht durch andere Versetzungen stabilisiert, und
ist daher bei Entlastung teilweise reversibel. Im anderen Extremfall liegt eine groBe anfangliche
Versetzungsdichte im gesamten Kristall vor oder Versetzungen kénnen tberall nukleiert werden.
Sowohl die schon vor der Belastung im Kristall vorhandenen Versetzungen, als auch die nukle-
ierten Versetzungen wirken als Hindernisse und schranken somit den Versetzungstransport ein.
Gleichzeitig stabilisieren sie jedoch die transportierten Versetzungen. Zugleich stellen die, vor der
Belastung im Kristall bereits vorhandenen, Versetzungen oder die nukleierten Versetzungen Quel-
len fiir neue transportierbare Versetzungen dar. Bei sehr groBen Versetzungsdichten wird erwartet,
dass die Transportlange stark eingeschrankt wird.

Noch starkere Auswirkungen wird die Versetzungsdichte in einem Reibkontakt mit zyklisch bi-
direktionaler Indenterfahrtrichtung spielen, da das Indenterspannungsfeld die aufgebaute Verset-
zungsstruktur wieder in die entgegengesetzte Richtung transportiert.

Die Indentergeschwindigkeit wirkt sich auf die Reversibilitdt aus, indem Versetzungsstrukturen
bei kleine Indentergeschwindigkeit mehr Zeit haben, sich zu vervielfachen, weiter in die Tiefe zu
gleiten und ein stabiles Netzwerk auszubilden. Auf die Transportlange in Indenterfahrtrichtung
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wirkt sich die Indentergeschwindigkeit nicht aus — bis auf den Sonderfall, dass die Versetzungen
der Indenterspitze beispielsweise in Form von Quergleitprozessen zeitlich nicht folgen kénnen.

5.2.4 Oberflaichentopographie

Eine meist leicht zugangliche UntersuchungsgroBe in Experimenten ist die Oberflichentopographie
eines Reibkontaktes. Beispielsweise werden Materialaufhdufungen vor der Indenterspitze oder auf
der Seite der Indenterspitze beobachtet [7]. Die DDD-Simulationen in Kapitel konnen diese
Materialaufhaufungen nicht vollstandig erklaren. Die DDD-Simulationen zeigen jedoch, dass in
Kristallen mit anfanglicher kleiner Versetzungsdichte der Versetzungstransport die plastische Ver-
formung maBgeblich beeinflussen kann. In diesem Fall bilden sich Oberflachentopographien aus,
die charakteristisch fiir die Gleitsysteme sind, auf welchen Versetzungen transportiert werden.
Je nach Kiristallorientierung und Indenterfahrtrichtung kdnnen sich charakteristische Vertiefungen
auf der Oberflache ausbilden, die symmetrisch (Bsp. Setup 010,,,, Abb. [4.19(b)) oder asymme-
trisch (Bsp. Setup 1114, Abb. [4.19(a)) zu der Indenterfahrtlinie sein kénnen. Umgekehrt lasst
sich von der Oberflachentopographie beispielsweise auf die Indenterfahrtrichtung schlieBen. Sind
keine Riefen auf der Oberflache zu erkennen, so kann es sein, dass Versetzungen transportiert wur-
den, welche den Kristall nur in Fahrtrichtung abscheren (Setup 111) oder das keine Versetzungen
transportiert wurden (Bsp. Setup 010 und Setup 110). Andere Einfliisse auf die Oberflachen-
topographie wie die Versetzungsnukleation an der Oberflaiche wurde in den DDD-Simulationen
nicht beriicksichtigt. Ist der Anteil des Versetzungstransportes an der gesamten plastischen Ver-
formung ausgepragt, so kann jedoch mit dem Versetzungstransport ein Teil der zuriickbleibenden
Oberflachentopographie erklart werden.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

In dieser Arbeit wurden mit dreidimensionalen Diskreten Versetzungsdynamik-Simulationen zwei
ausgewahlte Versetzungsmechanismen in kubisch flachenzentrierten Metallen in Reibkontakten
untersucht: Der Bildungsmechanismus von prismatischen Versetzungsstrukturen unter einem In-
denter mit sphéarischer Spitze und der Versetzungstransport in anfanglich versetzungsfreie Bereiche
unter einer fahrenden Asperitdt mit spharischer Spitze.

Prismatische Versetzungsstrukturen Unter Indentierung konnen sich aus einer Frank-Read-
Quelle perfekt prismatische Versetzungen, helixférmige prismatische Versetzungsstrukturen, v-for-
mige prismatische Versetzungen oder u-férmige prismatische Versetzungen ausbilden. Die Bildung
ist durch deterministisches bzw. stochastisches Quergleiten von Versetzungen gepragt, welches
durch das aufgeléste Spannungsfeld des Indenters und die Versetzungsinteraktionen erklart wer-
den kann.

Die Kristallorientierung und die Burgersvektororientierung der Versetzungsquelle spielen fiir den
Bildungsmechanismus eine lbergeordnete Rolle, da sie das aufgeléste Spannungsfeld, damit die
Quergleitprozesse und somit die Auspragung der prismatischen Versetzungsstrukturen bestimmen.
Die vorgestellte Spannungsfeldanalyse liefert eine Erklarung fir die Bildung von prismatischen
Strukturen, wie sie in Experimenten und verschiedenen Simulationen beobachtet werden und
kann auch auf andere Gitterstrukturen angewendet werden. Der Bildungsmechanismus lasst sich
ebenfalls von der Frank-Read-Quelle auf allgemeine Versetzungsquellen iibertragen. Relevant ist
lediglich, dass die Versetzungsquelle einen quergleitfahigen Schraubencharakter ausbilden kann
und bei gegebener Spannung eine kritische Aktivierungslange aufweist.

Die GroBe der prismatischen Versetzungen wird hauptsachlich durch die relative Position von
der Versetzungsquelle und der Indenterspitze bestimmt. Dadurch lasst sich die etwa konstante
GroBe der Versetzungsringe innerhalb einer prismatischen Versetzungsstruktur erklaren. Der Bil-
dungsmechanismus ist stabil gegentiber Belastungsveranderungen, wie z.B. (iberlagerten lateralen
Indenterbewegungen oder Veranderungen der Indenterkraft und -radius. Wird die Indentierung mit
einer zusatzlichen lateralen Bewegung Uberlagert, bilden sich weiterhin prismatische Versetzungs-
strukturen aus — sofern die laterale Geschwindigkeit ausreichend klein ist. In diesem Falle verandert
sich die GroBe der prismatischen Strukturen, da sich die relative Position von Versetzungsquelle
und Indenterspitze dndert. Fiir den Sonderfall eines symmetrischen, aufgelésten Spannungsfelds
verandern Indenterkraft und -radius nicht die GroBe der perfekten prismatischen Versetzungen.
Jedoch verdndern sich fiir andere Belastungsparameter die maximalen Spannungen und die Form
und GroBe der Bereiche hoher Spannungen und damit Bereiche, in denen Versetzungsquellen ak-
tiviert werden. Die prismatischen Versetzungsstrukturen wechselwirken mit anderen Versetzungen
bzw. prismatischen Strukturen, wodurch die Ausbildung sowohl gestoppt als auch ungehindert
fortgesetzt werden kann. Fiir die ungestorte Ausbildung prismatischer Versetzungsstrukturen ist
eine kleine anfangliche Versetzungsdichte forderlich.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

In dieser Arbeit wurden prismatische Versetzungsstrukturen unter (111), (110) und (010)-Kristall-
orientierungen untersucht. In tribologischen Kontakten liegen meistens verschieden und beliebig
orientierte Kristalle vor. Die Ausbildung von prismatischen Strukturen ist vermutlich nicht an hohe
Kristallsymmetrien gebunden — ein Beispiel fiir prismatische Versetzungsstrukturen bei niedriger
Kristallsymmetrie ist in Referenz [62] gegeben. Bislang sind in der Literatur jedoch keine weiteren
Beispiele gegeben. Daher sollte liberpriift werden werden, ob sich prismatische Versetzungsstruk-
turen auch in Kristallen ausbilden, die ausgehend von hohen Kiristallorientierungen ,verkippt"
werden. Damit kann beurteilt werden, ob in allgemeinen tribologischen Kontakten die Ausbildung
prismatischer Versetzungsstrukturen zu erwarten ist.

Versetzungstransport Unter einer fahrenden Asperitdt werden je nach Kristallorientierung und
Fahrtrichtung der Asperitdt Versetzungen auf ausgewahlten Gleitsystemen mit dem Spannungs-
feld mittransportiert. Bei gleicher kristallographischer Orientierung kann die Fahrtrichtung der
Asperitat auf der Oberflache des Kristalls entscheiden, ob kein bzw. kaum Versetzungstransport
vorliegt, oder Versetzungstransport bis an die Korngrenze — verbunden mit relativ groBer plasti-
scher Verformung. Fiir den Versetzungstransport auf einzelnen Gleitsystemen sind zwei Kriterien
relevant: (i) Die Gleitebene muss relativ zur Eindruckachse und zu der Fahrtrichtung geeignet
orientiert sein, um geometrisch den Transport zu erméglichen. (ii) Zusétzlich muss das aufgeldste
Spannungsfeld Triebkrafte fiir den Transport bereitstellen, welches durch die Kristallographie des
Kristalls und der Burgersvektororientierung bestimmt wird. Prinzipiell ist der Versetzungstransport
starker ausgepragt, wenn die Fahrtrichtung des Indenters parallel zu einem Burgersvektor ausge-
richtet ist. In dieser Arbeit wurde ein Modell entwickelt, um jene Gleitsysteme zu identifizieren,
auf welchen Versetzungen transportiert werden konnen. Dabei spielt die GréBe des Querschnitts
eine Rolle, welcher sich durch die Projektion der Isospannungsflachen der aufgelésten Schubspan-
nung auf eine Ebene senkrecht zu der Fahrtrichtung ergibt. Prinzipiell erhéhen Quergleitprozesse
die geometrischen Moglichkeiten fiir Versetzungen, der fahrenden Indenterspitze zu folgen. Der
Anteil der zusatzlichen Gleitsysteme, auf denen Versetzungen transportiert wurden, war bei den
untersuchten Kristallorientierungen und Indenterfahrtrichtungen jedoch gering. Ebenfalls wurde in
dieser Arbeit die Transportlange von Versetzungen untersucht. Auf gleicher Gleitebene beeinflusst
die Burgersvektororientierung die Transportlange, was mit der Linienenergie von Versetzungen er-
klart werden kann. Der Reibungskoeffizient des Reibkontaktes verandert die maximalen Spannun-
gen und die Form des Spannungsfeldes, wodurch die Transportldnge von Versetzungen verringert
oder vergroBert werden kann. Es werden jedoch Mikrostrukturen und Oberflaichentopographien
beobachtet, welche dhnlich zu den Simulationen des reibungslosen Kontakts sind. Je nach anfang-
licher Versetzungsdichte und Belastungsparametern, bildet sich eine mehr und weniger reversible
Versetzungsstruktur aus und der Anteil plastischer Verformung durch Versetzungstransport an
der gesamten plastischen Verformung ist unterschiedlich groB. Der Versetzungstransport fiihrt zu
Oberflachentopographien, welche charakteristisch fiir die Gleitsysteme sind, auf denen Versetzung-
en transportiert werden. Die Topographien, welche durch transportierte Versetzungen verursacht
werden, kénnen durch symmetrische, asymmetrische oder fehlende Vertiefungen gepragt sein.

Als Fortfiihrung der Untersuchungen des Versetzungstransports kdnnen weitere Analysen durch-
gefiihrt werden, wie z.B. der Energiedissipation je nach kristallographischer Orientierung oder der
Gitterrotationen hinsichtlich einer Vorzugsrichtung der Verformung aufgrund der Fahrtrichtung
des Indenters. Vergleiche von Experimenten und Simulationen in der Literatur zeigen, dass bei
Simulationen von Gitterrotationen durch Indentierung die Kristallographie mit den Gleitsystemen
beriicksichtigt werden muss und ein reines FlieBkriterium nach Mises nicht ausreichend ist, um die
verschiedenen Zonen der Rotation inklusive Rotations-Richtungswechsel darzustellen [43]. Miss-
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6 Zusammenfassung und Ausblick

orientierungen im Reibkontakt der Diskrete Versetzungsdynamik-Simulationen kénnen berechnet
werden und mit experimentellen EBSD-Untersuchungen (Electron Backscatter Diffraction — Elek-
tronenriickstreubeugung) abgeglichen werden.
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A Spannungskomponenten im
Hertzschen Kontakt

Abbildungen zeigen die Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt fiir ausgewahlte
Schnittebenen. Die Spannungskomponenten werden nach der analytischen Losung des Hertzschen
Kontaktes in Referenz [102] berechnet. Die Querkontraktionszahl betragt v = 0.347 um Material-
verhalten von Aluminium zu beschreiben (Kap. . Die Indentierung erfolgt auf der xz-Oberflache
in negative y-Richtung. Die Spannungen sind auf den maximalen Hertzschen Druck p;. nach
Gleichung und die Achsen auf den Kontaktradius r; nach Gleichung normiert.
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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Abb. Al: Spannungskomponente Oy
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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A Spannungskomponenten im

Hertzschen Kontakt
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A Spannungskomponenten im Hertzschen Kontakt
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B Gleitsystem-Nomenklatur

Tabelle [B]] listet die Gleitebene und den Burgersvektor je nach Nummer des Gleitsystems auf.
Die Gleitebenennormalen und die Richtung der Burgersvektoren sind im Kristallkoordinatensystem
angegeben. Als Ubersicht sind die Gleitebenen und Burgersvektoren im Thompson-Tetraeder im
kubisch flichenzentrierten Kristall in Abbildung[BI] dargestellt. Die Symbole > zeigen in Richtung
der Kristallrichtungen an.

Tabelle B1: Nomenklatur fiir die Nummerierung der Gleitsysteme

Gleitsystem Gleitebene Burgersvektorrichtung
1 (111) [110]

© o |l vl Elw N
=

—_ =

N = O
—
—|
—
—|
N—

— —

—

=)
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B Gleitsystem-Nomenklatur
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C Mikrostrukturentwicklung bei
Versetzungstransport

Abbildungen [CI}|C@| zeigen die Mikrostrukturentwicklung fiir die Setups aus Tabelle wah-
rend eine Asperitat reibungsfrei unidirektional Gber die Oberflache eines kubisch flaichenzentrier-
ten Einzelkristalls fahrt (Kap. . Das Quergleiten von Versetzungen ist nicht zugelassen. Die
Farbgebung der Versetzung entspricht der Zugehorigkeit nach Gleitebene. Die Orientierung der
Gleitebenen und die Orientierung der Burgersvektoren je nach Setup ist anhand der verschieden
orientierten Thompson-Tetraeder in den Abbildungen erkennbar. Die Pfeile auf die Kanten des
Thompson-Tetraeders zeigen die Burgersvektororientierung von Gleitsystemen, auf denen Ver-
setzungen transportiert werden. Fiir die Gleitsystem-Nomenklatur sei auf Anhang [B| verwiesen.
Zuséatzliche Videos der Entwicklung der Mikrostruktur sind in Referenz [103] zu finden.
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C1: Setup 111: Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C2: Setup 111, Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C3: Setup 110: Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C4: Setup 110,,: Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C5: Setup 010: Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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C Mikrostrukturentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. C6: Setup 010,,: Versetzungsstruktur zu verschiedenen Zeitpunkten
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D Versetzungsdichteentwicklung
bei Versetzungstransport

Abbildungen zeigen die Entwicklung der Versetzungsdichte auf allen Gleitsystemen fiir
die Setups aus Tabelle[d.IJwahrend eine Asperitat unidirektional iiber die Oberfliche eines kubisch
flichenzentrierten Einzelkristalls fahrt (Kap.[3.2). Jede Kurve ist die Mittelung aus 16 statistisch
gleichwertigen Simulationen, bei denen die Anfangsstruktur statistisch variiert ist (Kap. . Es
wird die Gleitsystem-Nomenklatur in Anhang [B| verwendet. Die Farbgebung der Gleitsysteme in
den Diagrammen entspricht der Zugehorigkeit nach Gleitebene, analog zu der Farbgebung in
Tabelle [BI] Die Abbildungen zeigen die Entwicklung der Versetzungsdichte fiir verschie-
dene Kombinationen aus reibungslosen oder reibungsbehafteten Kontakten, bei denen Quergleiten
zugelassen oder unterdriickt wird. In den reibungsbehafteten Kontakten betridgt der Reibungsko-
effizient u = 0.25.
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Abb. D1: Setup 111: Entwicklung der Versetzungsdichte p mit der Zeit
- - - Indenter verladsst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt
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D Versetzungsdichteentwicklung bei Versetzungstransport
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D1 Reibungsfreier Kontakt ohne Versetzungsquergleiten
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(b) Innerhalb des Reservoirs

Beginn einer neuen Indenterfahrt

(a) AuBerhalb des Reservoirs
Abb. D5: Setup 110,4: Entwicklung der Versetzungsdichte p mit der Zeit

- - - Indenter verlasst das Versetzungsreservoir



D Versetzungsdichteentwicklung bei Versetzungstransport
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D2 Reibungsfreier Kontakt mit Versetzungsquergleiten
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D Versetzungsdichteentwicklung bei Versetzungstransport
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D Versetzungsdichteentwicklung bei Versetzungstransport
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Abb. D14: Setup 111: Entwicklung der Versetzungsdichte p mit der Zeit
- - - Indenter verldsst das Versetzungsreservoir — Beginn einer neuen Indenterfahrt
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E Oberflachentopographie bei
Versetzungstransport

In den Abbildungen sind die Oberflachentopographie zu den Setups in Tabelle zu
verschiedenen Zeitpunkten dargestellt, wenn eine Asperitat reibungsfrei iiber die Oberflache ei-
nes Einzelkristalls fahrt (Kap. . Das Quergleiten von Versetzungen ist nicht zugelassen. Alle
Abbildungen zeigen die Probe ohne elastische Einbettung. Die Verschiebung u, der Oberfliche
in Eindrucksrichtung aufgrund von Versetzungsgleiten ohne das Indenterfeld ist in der Einheit
Gitterkonstante a angegeben. In den Simulationen werden die Proben teilweise aber nicht voll-
standig relaxiert, bevor die nachste Indenterfahrt beginnt. Mit einem ,teilrelaxierten" Zustand ist
daher der Zeitpunkt direkt vor der nachsten Indenterfahrt gemeint, bei dem der vorige Indenter
sich nicht mehr auf der Probe befindet. Dieser Zeitpunkt entspricht einer vollen Linie in den
Versetzungsdichte-Zeit-Diagrammen.

Die Topographien in Abbildungen [DI}|D6] gehéren zu den Versetzungsdichte-Zeit-Diagrammen in
Abbildung [DI] Abbildung [D2 und den Abbildungen [D4}[D7] Die Asperitat fahrt in der Mitte der
Probe in Richtung der positiven x-Achse (ber ein raumlich begrenztes Versetzungsreservoir und
anschlieBend in einen anfanglich versetzungsfreien Bereich.

Abweichend dazu zeigen Abbildung [D7] und Abbildung [D§] die Oberflachentopographien fiir Set-
up 111 und Setup 010, bei denen eine anfangliche Versetzungsdichte im kompletten Einzelkristall
vorliegt. Die zugehérigen Versetzungsdichte-Zeit-Diagramme sind in Abbildung [4.25] dargestellt.

Y. X 1.}£|m u ina y_ X 1'&m u, in(;t
Z Z
-2 -2
4 4
(a) (b)

Abb. D1: Setup 111: Oberflaichentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) acht
Indenterfahrten
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E Oberflachentopographie bei Versetzungstransport

(a)

Abb. D2: Setup 111,4: Oberflachentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) acht
Indenterfahrten

(a)

Abb. D3: Setup 110: Oberflachentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) acht
Indenterfahrten
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E Oberflachentopographie bei Versetzungstransport

Abb. D4: Setup 110,4-: Oberflachentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) zwei
Indenterfahrten

Abb. D5: Setup 010: Oberflachentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) acht
Indenterfahrten
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E Oberflachentopographie bei Versetzungstransport

Abb. D6: Setup 010,4-: Oberflachentopographie im teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) zwei
Indenterfahrten

Abb. D7: Setup 111 mit anfanglicher Versetzungsdichte in der kompletten Probe: Oberflachentopographie im
teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) zwei Indenterfahrten
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E Oberflachentopographie bei Versetzungstransport

Abb. D8: Setup 010 mit anfanglicher Versetzungsdichte in der kompletten Probe: Oberflichentopographie im
teilrelaxierten Zustand nach (a) einer Indenterfahrt (b) zwei Indenterfahrten
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F Transportlange

Abbildung [FI] und Abbildung [F2] zeigen die maximale Transportlange Ax von Versetzungen auf
verschiedenen Gleitsystemen, wenn eine Asperitat iiber die Oberflache eines kubisch flachenzen-
trierten Einzelkristalls fahrt (Kap. . Dabei wird die Orientierung der Gleitebene und die Orien-
tierung des Burgersvektors untersucht. Jeder Punkt ist das Maximum von 30 statistisch aquiva-
lenten Simulationen. Es wird die Gleitsystem-Nomenklatur in Anhang [B] mit einer abweichenden
Farbgebung verwendet. Der Winkel o und B sind in Abbildung definiert, der Winkel ¢ in
Abbildung [5.19] Fir das Setup sei auf Kapitel [4.2.5] verwiesen.
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F Transportlange
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G Projizierte aufgeloste
Schubspannung

Abbildungen[GI|(a){G5|(a) zeigen fiir die Setups aus Tabelle[4.1|die GréBe des geometrischen Quer-
schnittes A, ;, welcher durch Projektion der aufgelésten Schubspannung mit Isospannungsfla-
chen T;5, = 10MPa auf eine Ebene senkrecht zur Fahrtrichtung des Indenters entsteht (Kap. .
In Abbildungen [GI|(b){G5|b) ist die GréBe des geometrischen Querschnittes aus Abbildungen[GIfa)-

[G5{(a) multipliziert mit dem Faktor f =1 — [ii-X| nach Gleichung (5.5]) dargestellt. Fiir die Gleit-
system-Nomenklatur sei auf Anhang [B| verwiesen.

2]

setup 111 setup 111

2

Aproj in pim?
N
Aproj (1 — |nz|) in pm?

1 2 3 45 6 7 8 9 101112
Gleitsystem

1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12
Gleitsystem

(a) (b)

Abb. G1: Setup 111 (a) GréBe des geometrischen Querschnittes A, ; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multipliziert
mit dem Faktor f
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G Projizierte aufgeléste Schubspannung

setup 1114,

I o

: 2
AprOj n pum

DN

1 2 3 45 6 7 8 9 101112
Gleitsystem

(a)

Aproj (1 — |nz|) in pm?

setup 1114,

1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12
Gleitsystem

(b)

Abb. G2: Setup 111, (a) GroBe des geometrischen Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multi-

pliziert mit dem Faktor f

setup 110

6
=
3
g4
é;
2
0123456789101112
Gleitsystem
(a)

setup 110

1 2 3 45 6 7 8 9 101112
Gleitsystem

(b)

Abb. G3: Setup 110 (a) GroBe des geometrischen Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multipliziert

mit dem Faktor f
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G Projizierte aufgeléste Schubspannung

setup 1104, ' ' ' ' ' ' ' ' setup 1104,
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1 2 3 45 6 7 8 9 101112 1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12
Gleitsystem Gleitsystem
(a) (b)

Abb. G4: Setup 110, (a) GroBe des geometrischen Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multi-
pliziert mit dem Faktor f

setup 010 setup 010
[ setup 010 5 [setup om0
6 g Bl
NE S
3 fa
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& |
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2 S
q:i

1 2 3 45 6 7 8 9 101112
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1 23 45 6 7 8 9 101112

Abb. G5: Setup 010 (a) GroBe des geometrischen Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multipliziert
mit dem Faktor f
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G Projizierte aufgeléste Schubspannung

2]

setup 0104, setup 0104,

2

Aproj in pum?
N
Aproj (1 — |nz|) in pm?

0123456789101112 1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12
Gleitsystem Gleitsystem
(a) (b)

Abb. G6: Setup 010, (a) GroBe des geometrischen Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,; aus (a) multi-
pliziert mit dem Faktor f

setup 1214,

setup 121,

: 2
Aproj In pm
'S o

DN

Aproj (1 — |nz|) in pm?

0123456789101112 1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12
Gleitsystem Gleitsystem
(a) (b)

Abb. G7: Indentierung in [121]-Richtung und [101]-Fahrtrichtung des Indenters. (a) GroBe des geometrischen
Querschnittes A,,; je Gleitsystem. (b) A,,,; aus (a) multipliziert mit dem Faktor f
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