Analyse von Gleitsysteminteraktionen
und deren Auswirkungen auf die
Versetzungskonfigurationen in

Mikrosystemen

Zur Erlangung des akademischen Grades eines
DOKTORS DER INGENIEURWISSENSCHAFTEN (Dr.-Ing.)

von der KIT-Fakultat fiir Maschinenbau des
Karlsruher Instituts fiir Technologie (KIT)

angenommene

DISSERTATION

vo1n

M.Sc. Kolja Zoller

Tag der miindlichen Prifung: 15.11.2022
Hauptreferentin: Prof. PD. Dr.-Ing. Katrin Schulz

Korreferent: Prof. Dr. mont. Christoph Kirchlechner



Dieses Werk ist lizenziert unter einer Creative Commons Namensnennung -
Weitergabe unter gleichen Bedingungen 4.0 International Lizenz (CC BY-SA 4.0):
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/deed.de



Vorwort

Die vorliegende Dissertation entstand im Rahmen meiner Forschung als wissenschaftlicher
Mitarbeiter am Institut fir Angewandte Materialien — Zuverlassigkeit und Mikrostruktur

(TAM-ZM) des Karlsruher Instituts fiir Technologie (KIT).

Mein besonderer Dank gilt Prof. PD. Dr.-Ing. Katrin Schulz fiir die stetige Unterstiitzung
und weiterfithrenden Diskussionen sowie die Integration in nationale und internationale

Forschungsprojekte (u. a. der DFG Forschergruppe FOR1650 dislocation based plasticity).

Des Weiteren bedanke ich mich bei Prof. Dr. mont. Christoph Kirchlechner fiir die

Ubernahme des Korreferats und seinem Interesse an meiner Forschung.

Zudem mochte ich mich bei Prof. Dr. rer. nat. Peter Gumbsch fiir die Moglichkeit bedanken,
meinen Interessen am Institut nachzugehen, sowie fiir das wertvolle Feedback im Rahmen

der Institutsvortrage.

Ich bedanke mich bei Dr. Daniel Weygand, Dr. Péter Dusan Ispanovity, Dr. Szilvia
Kalacska, Dr. Patric Gruber, Balduin Katzer, Julia Bermuth, Jakob Bach und Daniel

Betsche fiir die gute und konstruktive Zusammenarbeit.

Ich mochte mich bei meinen Kollegen fiir die freundliche und produktive Arbeitsatmosphére
sowie fiir die vielseitigen Gespréache bedanken. Die schnelle und zuverléssige Unterstiitzung
im Bereich der IT-Infrastruktur von Yiyue Li und im administrativen Bereich von Andrea

Doer habe ich sehr geschétzt.

Mein weitere Dank gilt all jenen, die mit ihren Anregungen und Anmerkungen mir bei der

Ausarbeitung dieser Arbeit geholfen haben.

Zu guter Letzt mochte ich mich bei meiner Familie fiir den erholsamen Ausgleich insbeson-

dere in den stressigen Phasen wahrend dem Verfassen meiner Dissertation bedanken.

Karlsruhe, September 2022 Kolja Zoller

1ii






Kurzfassung

Im Zuge der Miniaturisierung von Bauteilen stoBt die Anwendung von mechanischen
Komponenten in den Bereich der Mikroskala vor. In diesem Bereich unterscheidet sich das
plastische Verformungsverhalten metallischer Mikrosysteme aufgrund von sogenannten
Grofleneffekten von dem bekannten Verhalten makroskopischer Bauteilkomponenten. Zur
Gewéhrleistung der Zuverléssigkeit der Mikrosysteme ist ein tiefgreifendes Verstandnis fiir
die Mikrostrukturevolution von elementarer Bedeutung, wobei die genauen Auswirkungen

der auftretenden Gleitsysteminteraktionen bisher grofitenteils unbekannt sind.

Im Rahmen dieser Arbeit wird eine mechanismusbasierte Kontinuumsformulierung der Kri-
stallplastizitdt weiterentwickelt sowie datengetriebene Analysemethoden und theoretische
Systemanalysen eingesetzt, um direkte Einblicke in die Interaktionen von Gleitsystemak-
tivitdten und deren Auswirkungen auf die Versetzungskonfigurationen in einkristallinen,
kubisch-flachenzentrierten Metallen unter verschiedenen Belastungen zu erhalten. Hier-
bei lasst sich eine Klassifikation der Gleitsysteme vornehmen, wobei sich die einzelnen
Gleitsystemgruppen beziiglich ihrer Aktivitdten, Spannungsrelaxationsmechanismen sowie
Versetzungskonfigurationen unterscheiden. Die beobachtete Akkumulation von sogenannter
geometrisch notwendiger Versetzungsdichte lasst sich in homogenen Spannungsfeldern
auf den inaktiven Gleitsystemen und in inhomogenen Spannungsfeldern auf den akti-
ven Gleitsystemen lokalisieren, wobei sich die Stabilisierung der Versetzungsdichten in
den Systemen auf die jeweiligen Spannungskonfigurationen und die Bildung von Verset-
zungsnetzwerken zuriickfithren l&sst. Der interne Versetzungsaufstau induziert dabei einen
GrofBleneffekt, sofern der Einfluss interner Spannungen verglichen zum externen Span-
nungsfeld ausreichend grof ist. Folglich vertieft diese Arbeit signifikant das Verstandnis
fir die Gleitsysteminteraktionen bzw. fiir das Materialverhalten der Mikrosysteme im

Allgemeinen.






Abstract

In the course of structural component miniaturization, the application of mechanical
components expand to the microscale. At the microscale, the plastic deformation of
metallic microsystems differs from the known behavior of macroscopic components due to
so-called size effects. To ensure the reliability of microsystems, an in-depth understanding
of microstructure evolution is fundamental, whereby the specific effects of the occuring

slip system interactionen are mostly unknown.

In this work, a mechanism based continuum formulation of crystal plasticity is enhanced
as well as data-driven analysis methods and theoretical system analyses are applied to
different microsystems. The results gained provide direct insight into the interactions of
slip system activities and their effects on dislocation configurations in single-crystalline
face-centered cubic metals under different loads. A classification of the slip systems can be
derived, whereby the individual slip system groups differ with respect to their activities,
stress relaxation mechanisms, and dislocation configurations. The observed accumulation
of so-called geometrically necessary dislocation density can be located in homogeneous
stress fields on the inactive slip systems and in inhomogeneous stress fields on the active
slip systems. The stabilization of the dislocation densities in the systems can be attributed
to the respective stress configurations and the formation of dislocation networks. The
internal dislocation pile-ups induce a size effect, if the influence of internal stresses is
sufficiently large compared to the external stress field. Consequently, this work significantly
increases the understanding of the slip system interactions and of the material behavior of

microsystems in general.
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1. Einleitung

1.1 Motivation

Im Zuge der Miniaturisierung von Bauteilen stofit die Anwendung von mechanischen
Komponenten in immer kleinere Skalen vor und erreicht auf der unteren Mikroskala
bereits Grofien, die kleiner als der Durchmesser eines menschlichen Haares sind. Hierbei
stellt die Mikrosystemtechnik eine der Schliisseltechnologien des 21. Jahrhunderts dar
[Detter und Popovic (2000)] und die damit erzeugten Mikro-Elektro-Mechanischen Systeme
(MEMS) bedienen einen Multimilliarden Euro schweren Markt mit steigender Tendenz des
Marktwertes [Samuel et al. (2020), Wicht und Bouchaud (2005)]. Dies ist unter anderem
durch den breiten Anwendungsbereich der MEMS begriindet.

MEMS werden aufgrund ihrer hohen Leistungsdichte bei geringem Gewicht unter anderem
in der Medizintechnologie, der Automobilindustrie, der Telekommunikation, der Agrarwirt-
schaft, der Raumfahrt, der Biotechnologie sowie in Konsumgiitern eingesetzt [Samuel et al.
(2020), Yurish et al. (2005), Detter und Popovic (2000)] und beeinflussen folglich vielfaltige
Aspekte des Lebens. Dabei werden die mechanischen Komponenten unterschiedlichen
Belastungen ausgesetzt. So werden z. B. Schrauben in neuen Smartphones, Motorwellen
mikroskopischer Motoren und Mikrobohrer in der Medizintechnologie u. a. auf Torsion be-
lastet, wohingegen z. B. Mikroschalter im Innenbau des Smartphones sowie Mikrosensoren
und -sonden in der Medizintechnologie u. a. als Kragarme konzipiert sind und folglich Biege-
und Scherbelastungen unterliegen. Allerdings werden in allen Anwendungsbereichen der
MEMS hochste Anforderungen an die Zuverléssigkeit der mechanischen Systeme gestellt
[Detter und Popovic (2000)].

Im Hinblick auf die kleineren Systemgrofien der metallischen Mikrokomponenten vergli-
chen zu makroskopischen Bauteilkomponenten (Systemgréfie @ > 1 mm) gewinnen interne
Langenskalen der Mikrostruktur sowie Einschrankungen infolge geometrischer Dimensio-
nen zunehmend an Bedeutung und fiithren zu sogenannten Grofeneffekten [Arzt (1998),
Geers et al. (2006), Zhu et al. (2008)]. Die Mikrosysteme verhalten sich teilweise anders
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als dies von makroskopischen Systemen bereits bekannt ist, wodurch klassische Konti-
nuumsansiatze ungeeignet sind das Verhalten der Mikrosysteme zu beschreiben [Geers
et al. (2006)]. Eine beobachtete Zunahme der Festigkeiten bei abnehmenden SystemgroBen
(,kleiner ist stérker) ldsst sich u. a. auf Effekte in der Mikrostruktur, statistische Effekte,
Gradienten-Effekte und Einschrénkungen infolge der Interaktion mit Oberflichen und
inneren Grenzflachen zuriickfihren [Geers et al. (2006), Zhu et al. (2008)]. Hierbei ist
anzumerken, dass je nach Gegebenheit auch entgegengesetzte Tendenzen auftreten kénnen
(,kleiner ist schwécher), z. B. infolge des inversen Hall-Petch Effektes fiir Korngrofien
unterhalb weniger Nanometer [Arzt (1998), Zhu et al. (2008)]. Die genauen Wirkungsberei-
che, Ursachen und Zusammenhénge dieser Grofieneffekte sind noch unklar. Folglich ist ein
tiefgreifendes Verstédndnis fiir das resultierende plastische Verformungsverhalten der Metal-
le und fiir die zugrunde liegende Evolution der Mikrostruktur von elementarer Bedeutung
fiir die Gewahrleistung der Zuverléssigkeit und fiir die Optimierung der Gestaltung der
MEMS.

1.2 Stand der Forschung

Im Folgenden wird der Fokus der Betrachtungen auf das Verformungsverhalten und die Mi-
krostrukturentwicklung von kubisch-flichenzentrierten (kfz) Metallen gelegt. Eine Zunahme
der initialen FlieBspannung und der Verfestigungsraten fir kleinere Systemgrofien (,kleiner
ist starker) wird in mehreren Experimenten mit Mikrosystemen unter verschiedenen
Belastungen beobachtet. Eine Auflistung einiger Experimente ist in Tabelle 1.1 gegeben.
Dabei werden u. a. die Einfliisse der Korngréfle, der Interaktionen mit der Oberfléche, der
Belastungsrate, der Versetzungskonfiguration, des Versetzungsaufstaus und der Limitierung

von Versetzungsquellen diskutiert.

Die Bedeutung der Kombination aus Systemgrofle und Hohe der Versetzungsdichte im
System fiir die dominierenden Verfestigungsmechanismen wird in El-Awady (2015) thema-
tisiert, wobei diese vom Regime des Versetzungsschwunds (,dislocation starvation®) in
versetzungsarmen Nanosystemen [Greer et al. (2005)] iiber die Regime der Aktivitédten
einzelner Versetzungsquellen und der Verflechtung beweglicher Versetzungen (,,single-source
strengthening® und ,exhaustion hardening”) [Oh et al. (2009), Shan et al. (2008)] bis zum
Regime der durch Waldversetzungen gepriagten Verfestigung (,forest strengthening®) im

versetzungsreichen Vollmaterial reichen [Taylor (1934a,b), Franciosi et al. (1980)].

Im Regime des Versetzungsschwunds ist die Anzahl an Versetzungsquellen im System streng

limitiert und die gebildeten Versetzungen verlassen meistens das System an der Oberflache,
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Tabelle 1.1: Liste mit Beispielen von Experimenten aus der Literatur zu Groéfleneffekten in
Mikrosystemen aus kfz Metallen unter verschiedenen Belastungen. Die Systemgréfien beziehen
sich jeweils auf die Probendurchmesser bzw. -dicken.

Syst d
ysterm un Belastung Material Kristallorientierung Literaturquelle
Systemgrofie
Mikropillar Druck Nickel nicht hochsymmetrisch Uchic et al. (2004)
(5 — 40 pm) (einkristallin) (Einfachgleitung)
Mikropillar Druck Nickel nicht hochsymmetrisch Dimiduk et al. (2005)
(1 — 40 pm) (einkristallin) (Einfachgleitung)
Mikropill 1d icht hoch trisch
Heroptiat Druck Go HHCHE HOCSYIINELHSe Volkert und Lilleodden (2006)
(0,2 — 8 um) (einkristallin) (Einfachgleitung)
Mikrokragarm Biegung Kupfer hochsymmetrisch Motz et al. (2005)
(1 —7,5pum) (einkristallin) (111)
Mikrokragarm Biegung Kupfer nicht hochsymmetrisch Demir et al. (2010)
(0,7 — 5 pm) (einkristallin) (Einfachgleitung)
Mikrok Kupf icht) hoch trisch
ikrokragarm Biegung upfer (nicht) hochsymmetrisc Velayarce t al. (2018)
(1 —5pm) (einkristallin) (1 00) & Einfachgleitung
Mikrodraht Kupf
Herodra Torsion upier - Fleck et al. (1994)
(12 — 170 pm) (polykristallin)
Mikrodraht Kupfi
Heroda Torsion Pt - Liu et al. (2012)
(18 — 105 pum) (polykristallin)
Mikrodraht Gold
Herodra Torsion © - Chen et al. (2015)
(12,5 — 60 pm) (polykristallin)

bevor diese mit anderen Versetzungen reagieren. Dies resultiert in einer Lokalisierung
der plastischen Verformungen in ausgepragten Gleitbandern sowie in unregelméfigen
Dehnungsspriingen und stochastischen Spannungs-Dehnungs-Kurven mit zum Teil geringem
Verfestigungsverhalten [Dimiduk et al. (2006) und Cui et al. (2014)]. Dagegen stellt das
plastische Verformungsverhalten im Vollmaterial meist einen eher gleichméfiigen Prozess dar
und wird durch eine hohe Versetzungsdichte im System charakterisiert. Hierbei kommt es
zu zahlreichen Reaktionen und Interaktionen zwischen den Versetzungen der verschiedenen
Gleitebenen und resultiert in der Bildung komplexer Versetzungsstrukturen. Die sich
bildenden internen Léngenskalen liegen dabei in der Groflenordnung der Inversen der
Quadratwurzel der totalen Versetzungsdichte (1/y/o™t) [El-Awady (2015)].

Im Rahmen dieser Arbeit wird der Fokus auf den bisher weniger erforschten Ubergangsbereich
zwischen dem Vollmaterial und dem Regime des Versetzungsschwunds gelegt. In diesem
Regime wird wéahrend der Verformung eine signifikante Menge an Versetzungsdichte im
System erhalten oder aufgebaut, wobei jedoch manche der oben genannten Eigenschaften

von Nanosystemen erhalten bleiben.
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Eine Zunahme der Versetzungsdichte lasst sich u. a. auf die Aktivitdten von Verset-
zungsquellen, einschliefllich von Frank-Read-Quellen und einarmigen Spiralquellen in
Oberflachenndhe (,truncated sources”) sowie auf die Versetzungsnukleation an der Ober-
flache zuriickfithren. Der jeweilige vorherrschende Mechanismus héangt hierbei u. a. von
der Systemgrofle und den Belastungsraten ab. In Nanosystemen (mit a < 0,2 pgm) kommt
der Versetzungsnukleation an Oberflichen eine elementare Bedeutung zu, wohingegen
deren Einfluss in Mikrosystemen eher gering ausfallt [Jennings et al. (2011), Ryu et al.
(2015)]. Die statistische Variation der Langen der Versetzungsquellen wird in Parthasara-
thy et al. (2007) und El-Awady et al. (2009) untersucht. Eine mogliche Modellierung der
Versetzungsquellen in Kontinuumsformulierungen wird in Zhu et al. (2014) und Monavari
und Zaiser (2018) basierend auf den zum Durchlaufen des Quellmechanismus benétigten
Nukleationszeiten aufgezeigt. Dahingegen vermeidet Schmitt et al. (2019) die Gefahr
kiinstlicher Entfestigung infolge ungeeigneter Parametrisierung bei solchen Ansétzen durch
die Betrachtung des Relaxationsvermogens der Quellaktivitdten in Anlehnung an Roters
(2003).

Im Zuge der Mikrostrukturevolution kommt es zu Interaktionen und Reaktionen zwischen
den Versetzungen der verschiedenen Gleitsysteme in den Mikrosystemen. Die daraus
folgenden Behinderungen der Versetzungsbewegung werden in Madec et al. (2003) und
Devincre et al. (2006) analysiert. Stricker und Weygand (2015) identifiziert mittels Si-
mulationsanalysen fiir SystemgroBen auf der unteren Mikroskala einen Ubergang der
Versetzungsproduktion infolge von Quellaktivitiaten zu einer Versetzungsmultiplikation in-
folge von Versetzungsreaktionen bzw. der gleitfahigen Reaktion. Dies wird in Akhondzadeh
et al. (2021) durch Betrachtung koplanarer Reaktionen erweitert, welche vermehrt in
der Nahe von gleitfahigen Reaktionen auftreten und zu komplexen Netzwerkstrukturen
fithren. Die Stabilitdt von Netzwerkstrukturen bzw. Versetzungsverbindungen wird in Shin
et al. (2001) und Rodney und Phillips (1999) betrachtet. Der Ausbildungsgrad stabiler
Versetzungsstrukturen im System héngt dabei auch von der Systemgrofie ab, wie die
experimentellen Untersuchungen von Zhao et al. (2019) mittels Druckversuchen ergaben, in
denen der notwendige Durchmesser von Kupfer-Mikropillars zur Bildung von ausgepragten
Versetzungsstrukturen im Bereich der unteren Mikroskala (zwischen 1 — 3 ym) detektiert

wurde.

Des Weiteren wird bei der Analyse der Versetzungskonfigurationen eine Akkumulation von
sogenannten geometrisch notwendigen Versetzungen (GNDs) in Mikrosystemen sowohl
unter homogenen als auch inhomogenen Belastungen beobachtet, die zu Missorientierungen
innerhalb des Materials fithren. Dies schliefit u. a. Druckversuche mit einkristallinem
Kupfer mit Zweifachgleit- und Hochsymmetrie-Orientierungen in Maa$ et al. (2008) und

Kiener et al. (2011) mit ein, wobei Kirchlechner et al. (2011b) eine Diskrepanz zwischen
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den Gleitsystemen, auf denen die GND-Dichte zu lokalisieren ist, und den Gleitsystemen,
deren Aktivitdten Gleitstufen auf der Oberfliche hinterlassen, feststellte. In inhomogenen
Spannungsfeldern lésst sich die Akkumulation von GND-Dichte auf Versetzungsaufstaus
im Inneren der Mikrosysteme zurtickfithren, wobei diese teilweise in Abhéngigkeit von der
Kristallorientierung Versetzungsnetzwerke ausbilden. Dies ergaben u. a. die Untersuchungen
der Versetzungskonfigurationen von Mikrobalken bzw. -kragarmen unter Biegebelastungen
in Motz et al. (2009), Konijnenberg et al. (2015) und Kirchlechner et al. (2015) und von
Mikrodrédhten unter Torsionsbelastung in Weinberger und Cai (2009, 2010), Ryu et al.
(2016), Gravell et al. (2021) und Stricker et al. (2022). Ansétze zur Identifikation der
beteiligten Gleitsysteme basierend auf experimentellen Messergebnissen der GND-Dichte
werden in Kysar et al. (2007) und Ruggles et al. (2016a) verfolgt.

Experimentelle Untersuchungen von Mikrosystemen sind oftmals auf wenige zugéngliche
Messgrofien und Messbereiche beschréankt. Zu den géngigen geometrischen und mecha-
nischen Messgroflen zéhlen u. a. die globale Langenénderungen und anliegenden Krafte.
Aus den resultierenden technische Spannungs-Dehnungskurven lassen sich u. a. elasti-
sche Eigenschaften (wie der Elastizitdtsmodul), die (initiale) Fliespannung und die
vermeintliche Verfestigungsrate des untersuchten Metalls als globale Grofie bestimmen.
Um Aufschliisse iiber die zugrunde liegende Mikrostruktur zu erhalten, werden u. a. die
Elektronenmikroskopie und die Rontgendiffraktometrie eingesetzt. So liefert die Ober-
flichentopografie auf Rasterelektronenmikroskop (REM)-Aufnahmen Hinweise auf das
Verformungsverhalten und auf die an der plastischen Verformung beteiligten Gleitebenen.
Auf Transmissionselektronenmikroskop (TEM )-Aufnahmen lésst sich in diinnen Proben
(typischer Weise < 50 nm) die Anordnung der Versetzungslinien erkennen. Mittels Elek-
tronenrtickstreubeugung (EBSD)- und pLaue-Messungen kénnen die Missorientierungen
(bzw. die Orientierung des Kristallgitters) sowie die GND-Dichten (bzw. die auf den
lokalen Dehnungsgradienten basierenden Komponenten des Versetzungsdichtetensors) in
Oberflachenndhe (z. B. EBSD: < 100nm) lokal gemessen werden [Dehm et al. (2018)].

Jedoch liefern Experimente keinen vollstdndigen Einblick in die dreidimensionale Mi-
krostrukturevolution in Mikrosystemen, zumal weitere Faktoren die Messergebnisse in
unbekanntem Ausmafl beeinflussen kénnen. Dies schliefft u. a. geometrischen Imperfektionen
(Variationen in der Probengeometrie, Versatz und Fehlausrichtungen), lokale Anderungen
der Materialeigenschaften infolge von Bearbeitungsverfahren zur Praparation der Proben
sowie Reibungen und laterale Restriktionen wéhrend der Versuchsdurchfithrung mit ein
[Dehm et al. (2018), Senger et al. (2010), Kirchlechner et al. (2011a)]. Demnach besteht
der Bedarf nach einer fiir ausreichend grofie Volumina geeigneten numerischen Formulie-

rung, um die Prozesse und Mechanismen der Mikrostrukturevolution im dreidimensionalen
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Raum abbilden bzw. analysieren zu kénnen und die Untersuchung von eindeutig definierten

Mikrosystemen zu ermoglichen.

Im Rahmen dieser Arbeit werden zur Analyse der Gleitsystemaktivititen, deren Inter-
aktionen sowie deren Auswirkungen auf die Versetzungskonfiguration, insbesondere auf
die Zusammensetzung der Versetzungsdichte, verschiedene einkristalline Mikrosysteme
untersucht, einschlieflich Mikropillars unter Druckbelastung, Mikrokragarme unter Biege-
belastung und Mikrodrahte unter Torsionsbelastung. Hierbei liefern Simulationen direkte
Einblicke in verschiedene Aspekte der Mikrostrukturevolution, die mit Experimenten nur
schwer oder gar nicht zugéinglich sind. Im Gegensatz zu Simulationen der Molekular-
dynamik (MD) und diskreten Versetzungsdynamik (DDD), die aufgrund des numerischen
Aufwandes auf kleinere Mikro- und Nanosysteme limitiert sind, unterliegen Kontinuums-
formulierungen, bei denen der Rechenaufwand von der gewéhlten raumlichen Auflésung
abhéngig ist, nicht solchen Restriktionen. Deshalb wird hier fiir die Untersuchungen eine
physikalisch motivierte, auf homogenisierten Versetzungsdichten basierende Kontinuumsfor-
mulierung der Kristallplastizitit weiterentwickelt. Dartiber hinaus werden datengetriebene
Analysemethoden verwendet, um charakteristische Groflen in Versetzungsnetzwerken zu
bestimmen, und detaillierte theoretische Systemanalysen durchgefithrt, um a priori die

erwarteten Interaktionen und Zusammenhénge zu identifizieren.



2. Grundlagen

Im Folgenden wird in kurzer Form auf die fiir diese Arbeit wesentlichen Teilaspekte der
Kristallplastizitdat eingegangen. Fiir einen umfassenderen Hintergrund sei auf die Literatur
verwiesen, unter anderem auf Hirth und Lothe (1982), Hull und Bacon (2011) und Cai
und Nix (2016).

2.1 Versetzungen und Versetzungskonfigurationen

Bei der plastischen Verformung von kfz Metallen nimmt die Bewegung von Versetzungen
eine elementare Rolle ein [Taylor (1934b,a), Orowan (1934), Polanyi (1934)], wobei die auf
dem jeweiligen Gleitsystem aufgeloste Schubspannung als treibende Grofle wirkt. Das be-
trachtete Gleitsystem s wird durch dessen Gleitebenennormale m, und deren Gleitrichtung
d, charakterisiert. Um aus einer extern anliegenden Zugkraft die aufgeloste Schubspan-
nung 7 des betrachteten Gleitsystems zu erhalten, wird die anliegende Zugspannung o
auf das betrachtete Gleitsystem projiziert [Schmid und Boas (1935)]. Dies motiviert den
sogenannten Schmid-Faktor myg, welcher das Verhéltnis der aufgeldsten Schubspannung
zur Zugspannung beschreibt und auf den jeweiligen Winkeln {tg,, ¥y, } zwischen der
Zugspannung und der Gleitrichtung bzw. -ebenennormale basiert, siche Abbildung 2.1. Es
gilt:

Ty = myo = (costhy, 08, ) 0 = (d, ® m,) - 0. (2.1)

Es sei angemerkt, dass der Schmid-Faktor in seiner urspriinglichen Form lediglich fir
eine einachsige Zugbelastung definiert ist und dabei Werte im Bereich von m, € [0; 0, 5]
annimmt, wobei der maximale Schmid-Faktor unter den Winkeln von 4, = 1,,,, = 45°
erreicht wird. Dies ist auch aus dem Mohr’schen Spannungskreis ersichtlich. Erweiterungen
bzw. Verallgemeinerungen des Schmid-Faktors fiir Schubspannungen und mehrachsige
Spannungszustinde lassen sich u. a. in Kocks (1970) als Matrixform und in Xia et al.

(2019) als globaler, auf den Hauptspannungen basierender Vergleichswert finden.
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LA
Schmid-Faktor  Plastische Deformation durch Abscherungen

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung der relevanten geometrischen Groflen und Span-
nungsgrofen des Schmid-Faktors sowie der plastischen Deformation durch Abscherprozesse. Die
externe Belastung (griin) fithrt zu Aktivitéten zweier Gleitsysteme (blau und rot), wodurch das
System eine bleibende Verldngerung bei Abnahme das Durchmessers erfahrt. Die Darstellung ist
angelehnt an die Abbildungen 2.19 und 8.1 aus [Cai und Nix (2016)].

Das Gleiten von Versetzungen auf ihren Gleitsystemen wird als konservative Versetzungs-
bewegung (ohne Diffusionsvorginge) bezeichnet und fithrt zu Abscherungen im Material
[Cai und Nix (2016): Seite 225], wie schematisch in Abbildung 2.1 dargestellt. Hierbei
behélt das Gleiten von perfekten Versetzungen die ideale Gitterstruktur im Umfeld dieser
Liniendefekte bei. Der dazugehorige Burgersvektor entspricht folglich einem kompletten
Translationsvektor des Kristallgitters. Im Gegensatz dazu gehen Partialversetzungen mit
Stapelfehlern einher, wobei sich perfekte Versetzungen aus energetischen Griinden in
Partialversetzungen aufteilen konnen. Beispielsweise betragt der Gleichgewichtsabstand
zweier Partialversetzungen einer Schraubenversetzung in Gold in der Abwesenheit externer
Belastungen ca. 1,2 nm [Cai und Nix (2016): Seite 359]. Im Rahmen dieser Arbeit fokussiert

sich die Betrachtung auf perfekte Versetzungen.

Versetzungslinien kénnen nicht innerhalb eines perfekten Kristalls enden. Stattdessen bilden
sie geschlossene Ringe oder enden an freien Oberflachen, Versetzungslinien, Korngrenzen
oder anderen Defekten des Kristallgitters [Nabarro (1952)]. Die Versetzungslinien besitzen
im Allgemeinen einen gekriimmten rdaumlichen Verlauf und folglich variiert der Verset-
zungscharakter entlang der Versetzungslinie, siehe Abbildung 2.2. Der jeweilige Schrauben-
und Stufencharakter lasst sich durch eine additive Zerlegung in die entsprechenden Anteile
bestimmen, wobei der Versetzungslinienvektor I bei Schraubenversetzungen parallel zum
Burgersvektor by und bei Stufenversetzungen senkrecht dazu verlduft [Hirth und Lothe
(1982): Seite 24]. Der prozentuale Schraubenanteil an der Vektorgréfe des Versetzungsli-
Hlsﬁz‘e':llg =(l- ébs)2 x 100 % berechnet, wobei b, die Linge des
Burgersvektors beschreibt. In dieser Arbeit werden Stufen- bzw. Schraubenversetzungen als

nienvektors wird hier zu

positiv bezeichnet (L bzw. @), sofern der Zusammenhang (mg x b,) -1 > 0 bzw. by -1 > 0

zutrifft, andernfalls als negativ (T bzw. ®). Aufgrund der Parallelitdt von Linien- und
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i Verformte Kontinua mit einzelnen Versetzungen
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Abbildung 2.2: Darstellung einer dreidimensionalen Versetzungslinie, einschliefllich ihres Ver-
setzungscharakters und -bewegung, wobei der Burgersvektor sich mittels des Burgersumlaufs
bestimmen lésst (links). Zudem sind verformte Kontinua, welche einzelne positive Stufen- und
Schraubenversetzungen beinhalten, schematisch abgebildet (rechts). Die Darstellung links ist
angelehnt an die Abbildungen 8.19 aus [Cai und Nix (2016)].

Burgersvektor bei Schraubenversetzungen ist deren Gleitsystem nicht eindeutig festgelegt,

wodurch Schraubenversetzungen quergleiten kénnen.

Es sei angemerkt, dass in der Literatur keine einheitliche Konvention bzgl. der Konstella-
tion aus Linienvektor und Burgersvektor besteht, wodurch z. B. das Vorzeichen (positiv
oder negativ) des Versetzungscharakters abhiangig von der gewdhlten Notation ist [Hirth
und Lothe (1982): Seite 22, Lubarda (2019)]. Dies gilt es bei der Interpretation von
Beschreibungen der Versetzungskonfigurationen zu beachten. In dieser Arbeit wurde die in
Abbildung 2.2 abgebildete Notation im Hinblick auf die Krimmung der Versetzungslinie
verwendet. So weist die abgebildete Versetzungslinie, welche sich unter der positiven auf-
gelosten Schubspannung auf dem Gleitsystem ausbreitet, eine positive Kriimmung auf (die
Versetzungslinie beschreibt eine Linkskurve). Die geometrische Auspriagung der Versetzung
selbst hangt nicht von der gewahlten Notation ab. Die eingeschobene Halbebene der
Stufenversetzung befindet sich oberhalb der Gleitebene und bei der Schraubenversetzung

handelt es sich um eine rechtsgéngige Helix.

Die einzelnen Versetzungen fithren zu einer Verformung der umgebenden Kontinua, wie in
Abbildung 2.2 schematisch abgebildet. Um die in inhomogenen Deformationen, wie z. B.
der Biegung eines Balkens, auftretenden Dehnungsgradienten mittels plastischer Defor-
mationen abzubilden, bedarf es der Akkumulation von Versetzungen mit dem gleichen
Vorzeichen [Nye (1953), Ashby (1970)], siehe die Akkumulation von positiven Stufen- und
Schraubenversetzungen in Abbildung 2.3. Diese werden als GNDs oder auch als nicht
redundante Versetzungen bezeichnet. Im Gegensatz dazu gleichen sich die Vorzeichen von
sogenannten statistisch gespeicherten Versetzungen (SSDs) bzw. redundanten Versetzun-
gen innerhalb des betrachteten Volumens gegenseitig aus und deren Stabilisierung im
Materialinneren lésst sich auf zuféllig auftretende Einfangprozesse zuriickfithren [Arsenlis
und Parks (1999)]. Bei dem Konzept der Unterteilung in GNDs und SSDs handelt es
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Geometrisch notwendige Versetzungen (GND Kleinwinkeldrehgrenze
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Abbildung 2.3: Darstellung von geometrisch notwendigen Versetzungen, wobei die Stufenver-
setzungen zu einer Biegung und die Schraubenversetzungen zu einer Scherung des Systems fiihren
(links). Zudem ist die Bildung einer Kleinwinkeldrehgrenze mittels negativen Schraubenverset-
zungen schematisch abgebildet (rechts). Die Darstellung rechts ist angelehnt an die Abbildungen
14.9 aus [Cai und Nix (2016)].

sich folglich um eine Gruppenbetrachtung innerhalb eines gewéhlten Volumens [Gao und
Huang (2003)].

Konzentrationen von GNDs innerhalb einer entsprechenden Ebene bzw. Region fithren
zur Bildung von Kleinwinkelkorngrenzen, vgl. die schematische Darstellung einer auf
Schraubenversetzungen basierenden Kleinwinkeldrehgrenze in einem tordierten System in
Abbildung 2.3. Hierbei weist das Kristallgitter auf den beiden durch die Kleinwinkelkorn-

grenze getrennten Bereichen eine unterschiedliche Orientierung auf.

2.2 Versetzungsquell- und Reaktionsmechanismen

Das Verfestigungsverhalten von kfz Einkristallen kann in vier Bereiche unterteilt werden
[Nabarro et al. (1964), Mecking (1981)], wobei im Rahmen dieser Arbeit der Fokus
auf die Bereiche I und II gelegt wird. Im Bereich I, auch Bereich der Einfachgleitung
genannt, weisen die Versetzungen eine grofle mittlere Weglange auf, welche sich auf geringe
Wechselwirkungen zwischen den einzelnen Versetzungen zurtickfiihren ldsst. Aufgrund der
geringen Interaktionen konnen die im Material vorhandenen Frank-Read-Quellen mehrfach
aktiviert werden [Mecking (1981), Kuhlmann-Wilsdorf (2002): Seite 293]. Eine Frank-Read-
Quelle beschreibt ein Versetzungssegment mit fixierten Knotenpunkten, das bei ausreichend
hoher anliegender Spannung infolge eines Ausbauch- und Annihilationsprozesses zur
Produktion eines Versetzungsringes fithrt und dabei wieder die Anfangskonfiguration

annimmt [Frank und Read Jr (1950)]. Die notwendige Quellspannung ist dabei von der
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Versetzungslange der Quelle abhéangig, was die Bedeutung von internen Langen fur die
Mikrostrukturevolution verdeutlicht [Hull und Bacon (2011): Seite 164].

Der Bereich IT wird durch die Ausbildung eines Versetzungsnetzwerkes charakterisiert,
wobei mehrere Gleitsysteme aktiv sind und vermehrt Interaktionen und Versetzungsreaktio-
nen zwischen den einzelnen Gleitsystemen auftreten [Mecking (1981), Mecking und Kocks
(1981), Hirth und Lothe (1982): Seite 792]. Versetzungen induzieren infolge der Gitterverzer-
rungen Eigenspannungsfelder, die miteinander interagieren. Je nach Versetzungscharakter
und raumlicher Anordnung fithrt dies zu einer Anziehung oder Repulsion zwischen den
Versetzungen. Dies wird u. a. anhand der Riickspannung in Versetzungsaufstaus deutlich
[Hirth und Lothe (1982): Seite 775].

Beim Aufeinandertreffen von Versetzungen werden abhéngig von der Konstellation Verset-
zungsreaktionen gebildet, wobei die Reduktion der Verzerrungsenergie als Triebkraft wirkt
[Hull und Bacon (2011): Seite 150]. Der Burgersvektor des neu gebildeten Versetzungsseg-
ments ergibt sich nach der Frank’schen Regel aus der Superposition der Burgersvektoren
der reagierenden Versetzungen [Cai und Nix (2016): Seite 224]. In kfz Metallen lassen sich
vier unterschiedliche Versetzungsreaktionen zwischen Gleitsystemen mit unterschiedlichen
Gleitebenen identifizieren: Die kollineare Reaktion, die Lomer-Reaktion, die Hirth-Reaktion
und die gleitfahige Reaktion [Saada und Veyssiere (2002): Seite 431, Hull und Bacon (2011):
Seite 150]. Eine Ubersicht in Matrixform iiber die Zuordnung der Versetzungsreaktionen

zu den jeweiligen Gleitsystempaarungen ist in Abbildung 3.2 in Abschnitt 3.1 gegeben.

Die kollineare Reaktion stellt einen Annihilationsprozess zwischen Versetzungen zweier
Gleitsysteme mit demselben Burgersvektor und gegensétzlichem Versetzungscharakter dar
[Hirth (1961)]. Folglich fithrt die kollineare Reaktion zu einer Limitierung der Versetzungs-
bewegung. Auch die Lomer- und die Hirth-Reaktionen fithren zu einer Behinderung der
Versetzungsbewegung. Jedoch kommt es hierbei nicht zu einer Annihilation, sondern zu
der Bildung eines immobilen Versetzungssegments, dessen Burgersvektor auflerhalb der
Gleitebenen verlauft [Lomer (1951), Cottrell (1952)]. Somit fithren diese Versetzungsreak-
tionen zu einer Stabilisierung des gebildeten Versetzungsnetzwerks, welches ein Hindernis

fiir weitere Versetzungsbewegungen darstellt.

Im Falle der gleitfahigen Reaktion befindet sich das neu gebildete Versetzungssegment auf
einem der zwolf Gleitsysteme des kfz Kristallgitters und tragt als mobile Versetzung zur
plastischen Verformung des Materials bei [Saada und Veyssiere (2002): Seite 433]. Folglich
handelt es sich von den vier Versetzungsreaktionen lediglich bei der gleitfahigen Reaktion
um eine Versetzungsmultiplikation. Es sei angemerkt, dass auch der Quergleitmechanismus
zu einer Versetzungsmultiplikation fiihrt. Im Gegensatz zur gleitfahigen Reaktion basiert

das Quergleiten jedoch nicht auf dem Aufeinandertreffen zweier Versetzungen, sondern
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Abbildung 2.4: Schematische Darstellung der in dieser Arbeit berticksichtigten Versetzungsquel-
len, Versetzungsmultiplikationsmechanismen und Versetzungsreaktionen, die zu einer Limitierung
der Versetzungsbewegung fithren. Die Darstellung ist angelehnt an die Abbildungen 4.1 in
[Sudmanns (2020)].

resultiert bei entsprechendem Spannungszustand und Temperatur aus der Kristallstruktur
selbst [Saada (1991)]. Des Weiteren fiithrt der doppelte Quergleitmechanismus zu einer
Versetzungskonfiguration, die analog zu einer Frank-Read-Quelle operieren kann und somit
eine Versetzungsquelle darstellt [Koehler (1952), Hirth und Lothe (1982): Seite 755].

In Abbildung 2.4 sind die in dieser Arbeit berticksichtigten Versetzungsquellen und Ver-
setzungsreaktionen schematisch dargestellt. Es ist anzumerken, dass in Analysen von
Versetzungsnetzwerken mittels diskreten Versetzungssimulationen ein geringes Auftreten
von Hirth-Reaktionen beobachtet wurde [Stricker et al. (2018), Sills et al. (2018)], weshalb
die Hirth-Reaktion nicht explizit aufgefiihrt ist.

2.3 Homogenisierung von VersetzungsgroBen

Der plastische Verformungsprozess fiihrt zu bleibenden Strukturveranderungen im Material
und umfasst u. a. Forméanderungen infolge von Abscherprozessen, die zu Stufen auf der
Oberflache fiithren, die zugrundeliegenden Versetzungen und die damit einhergehenden
inneren elastischen Verzerrungen sowie die durch GNDs verursachten Rotationen des
Kristallgitters [u. a. Larson et al. (2008)]. Die sich dabei ausbildenden Versetzungsnetzwerke
stellen komplexe und stellenweise miteinander verbundene diskrete Versetzungslinien im

dreidimensionalen Raum dar.

Fiir eine bessere Interpretierbarkeit des Mikrostrukturzustandes und zur Beschreibung in

Kontinuumsbetrachtungen ist eine Identifikation von charakteristischen Kontinuumsgrofien
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notwendig. Hierzu wird eine Homogenisierung der Versetzungsstruktur innerhalb gewéhlter
Mittelungsvolumen durchgefiihrt, wobei hoherdimensionale Radume eine differenzierte
Betrachtung verschiedener Versetzungsorientierungen ermoglichen [Hochrainer et al. (2007,
2014)]. Die mit der Homogenisierung einhergehende Reduktion des Informationsgehaltes
fithrt dabei unter anderem zu einer Unschérfe der Kenntnis tiber die exakte raumliche Lage
und der individuellen Orientierung der einzelnen Liniensegmente. Diese Informationen
liegen nach der Homogenisierung lediglich fiir das Ensemble aus Versetzungen innerhalb

des Mittelungsvolumens vor.

Die Abscherprozesse werden uber die plastischen Scherungen des Kontinuums beschrie-
ben und umfassen die Langen der Translationen bzw. der Burgersvektoren sowie das
Verhaltnis der durch die Versetzungen abgescherten Flache zum Mittelungsvolumen. Zwei
klassische Groflen zur Beschreibung der Versetzungsstruktur sind zum einen die tota-
le Versetzungsdichte und zum anderen der Versetzungsdichtetensor [Hochrainer et al.
(2014)]. Die totale Versetzungsdichte gibt als skalare GroBe die kumulierte Versetzungslini-
enldnge pro Einheitsvolumen an, wobei sie typischerweise fiir durchgegliihte Kristalle in der
GréBenordnung von 109 — 102 m =2 liegt und in kaltverformten Metallen Gréfienordnungen
von 10 —10'6 m~2 erreichen kann [Cai und Nix (2016): Seite 219, Hull und Bacon (2011):
Seite 19]. Der auf GNDs basierende Versetzungsdichtetensor a [Kroner und Rieder (1956),
Nye (1953), Bilby et al. (1955)] misst als Tensorfeld der zweiten Stufe die Inkompatibilitét
der plastischen Verformungen bzw. den Gesamt-Burgersvektor aller durch ein beliebig
gerichtetes Fléchenelement verlaufender Versetzungslinien und ergibt sich zu [Kréner und
Rieder (1956), Arsenlis und Parks (1999)]:

a=—rot(f”) = of"Pb, @1, (2.2)
t

Hierbei beschreibt 8P den plastischen Anteil des Verschiebungsgradienten, {b,l;} den
Burgersvektor bzw. Linienvektor der verschiedenen Versetzungstypen ¢ und o@NP die
entsprechende GND-Dichte. Die GND-Dichte ist analog zur totalen Versetzungsdichte
definiert, beriicksichtigt jedoch ausschlieSlich GNDs. Dabei enthéalt die Hauptdiagonale
des Versetzungsdichtetensors die Schraubenanteile und die Nebendiagonalen enthalten die
Stufenanteile. Es sei angemerkt, dass in der Literatur verschiedene Rechenvorschriften fiir
die mathematischen Operatoren, wie z. B. den Rotationsoperator, verwendet werden und
folglich auf eine konsistente Verwendung entsprechend der gewédhlten Notation zu achten
ist [Das et al. (2018)].

Fiir jede gegebene Versetzungskonfiguration lésst sich der Versetzungsdichtetensor eindeutig
bestimmen. Dahingegen lassen die neun Komponenten eines gegebenen Versetzungsdich-

tetensors aufgrund der Unterbestimmtheit des Gleichungssystems keinen eindeutigen
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Riickschluss auf die zugrundeliegenden GND-Dichten der einzelnen Versetzungstypen
in kfz Metallen zu. Die Beschrankung experimenteller Messungen auf einzelne Flachen
fithrt zudem zu einer Reduktion der bekannten a-Komponenten und verstirkt somit die

Problematik in Experimenten.

Um dennoch Abschatzungen der GND-Dichte in Experimenten zu erhalten, bedarf es
zusétzlicher Annahmen, wie z. B. die Vernachlassigung der elastischen Verzerrungen oder
die Minimierung der totalen Versetzungsdichte bzw. der damit einhergehenden Verzerrungs-
energie nach der L;-Norm [Arsenlis und Parks (1999), Ruggles et al. (2016a)]. Hierbei ist
anzumerken, dass die lineare Korrelation zwischen Versetzungsldnge und Verzerrungsenergie
aufgrund der Interaktion der Eigenspannungfelder der Versetzungen nicht notwendigerweise
gegeben ist, insbesondere in dichten Versetzungsnetzwerken [Wheeler et al. (2009)]. Des
Weiteren kann in Abhéngigkeit von der Systemgrofie und den Spannungszustinden unter
Umstanden nicht zwischen den elastischen und plastischen Beitragen zur Krimmung des
Kristallgitters unterschieden werden [Kirchlechner et al. (2012)]. Infolge der Beschrankung
der Beitrage zum Versetzungsdichtetensor auf GNDs, weist der Versetzungsdichtetensor
eine Abhéngigkeit von der gewédhlten Auflosung auf [Jiang et al. (2013), Ruggles et al.
(2016b)]. Der Einfluss der Auflésung auf die GND-Dichte ist in Abbildung 2.5 schematisch
dargestellt.

Totale Schrauben Stufen

Dichtenive:
Versetzungsdichte ~ GND -Vektordichte GND -Vektordichte rententveat

hoch

Versetzungskonfiguration feinere
im Mittelungsvolumen Auflésung

.. niedrig
Homogenisierung L
—_—

iiber Versetzungen —A .
: e hoch
und Gleitebenen 2
2
grobere niedrig
Auflésung =
ge]
g
z hoch

Abbildung 2.5: Schematische Darstellung der Homogenisierung von Versetzungsringen, wobei
die Interpretation der Versetzungen als GNDs eine Abhéngigkeit von der gewéhlten Auflésung
aufweist. Die GND-Vektordichte enthélt verglichen zur GND-Dichte zusétzlich die Information
tiber die Ausrichtung bzw. das Vorzeichen (positiv oder negativ) der Schrauben- und Stufenver-
setzungen.
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Im Folgenden werden die dieser Arbeit zugrunde liegenden Modelle und verwendeten
Methoden erklart und deren elementaren Annahmen und Zusammenhinge dargelegt.
Hierbei wird zur Untersuchung des Materialverhaltens einschliellich der Mikrostrukturevo-
lution ein physikalisch motiviertes, auf homogenisierten Versetzungsdichten basierendes
Kontinuumsmodell der Kristallplastizitiat verwendet. Zusétzlich werden datengetriebene
Analysemethoden verwendet, um charakteristische Groflen in Versetzungsnetzwerken zu

bestimmen.

3.1 Versetzungsdynamik im Kontinuum

Unter Verwendung eines hoherdimensionalen Raums kann eine kinematisch abgeschlossene
Continuum Dislocation Dynamcis (CDD)-Formulierung abgeleitet werden, die Informatio-
nen iiber die Orientierungen der Versetzungen bewahrt und die Beschreibung der Bewegung
von homogenisierten gekriitmmten Versetzungslinien im dreidimensionalen Raum ermoéglicht
[Hochrainer et al. (2007, 2014), Hochrainer (2015)]. Das in dieser Arbeit verwendete Kon-
tinuumsmodell der Kristallplastizitat basiert auf der in Schulz et al. (2019) eingefiithrten
CDD-Formulierung, in welcher jedoch analog zu Sudmanns et al. (2020) zwischen mobiler
Versetzungsdichte und Versetzungsnetzwerksdichte unterschieden wird. Die Versetzungspro-
duktion wird durch das in Zoller und Schulz (2020) eingefithrte homogenisierte Versetzungs-
quellmodell abgebildet, welches in Abschnitt 3.2 detaillierter beschrieben wird. Zudem
werden sowohl Versetzungsmultiplikationsmechanismen einschliefilich dem Quergleiten und
der gleitfahigen Reaktion (,glissile“-Reaktion) nach Sudmanns et al. (2019) als auch die
Versetzungsnetzwerkbildung infolge von Lomer-Reaktionen und Annihilationsprozessen
infolge von kollinearen Reaktionen nach Sudmanns et al. (2020) beriicksichtigt. Die Mo-
dellierung dieser Versetzungsreaktionen wird unter der expliziten Angabe der verglichen
zur Literatur verwendeten Erweiterungen in Abschnitt 3.3 beschrieben. Obwohl Teila-
spekte der verwendeten C'DD-Formulierung bereits aus der erwahnten Literatur bekannt

sind, sollen im Folgenden die zum besseren Verstdndnis notwendigen Aspekte beschrieben
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werden. Dies schlieffit unter anderem Terme der Spannungsinteraktion, das Versetzungs-
geschwindigkeitsgesetz und die Evolutionsgleichungen der Versetzungsmikrostruktur mit

ein.

Das verwendete Modell umfasst zwei gekoppelte Probleme. Das sogenannte externe oder
auch elastische Problem befasst sich mit der Berechnung des Spannungsfeldes unter ei-
ner extern aufgebrachten Belastung fiir einen gegebenen Mikrostruktur- und plastischen
Verformungszustand. Dahingegen befasst sich das sogenannte interne Problem bzw. Mi-
krostrukturproblem mit der Versetzungsmikrostrukturevolution und der damit verbundenen
plastischen Verformung fiir ein gegebenes Spannungsfeld. Diese beiden Probleme sind somit
iiber die plastische Scherung miteinander gekoppelt und werden im verwendeten Ansatz

iterativ nacheinander gelost, vgl. Abbildung 3.1 im Abschnitt des internen Problems.

Externes/Elastisches Problem

Zur Beschreibung der elastisch-plastischen Verformungen wird eine additive Zerlegung des
Verschiebungsgradienten Du in seinen elastischen Anteil 8% und seinen plastischen Anteil
BP' zu Grunde gelegt. Unter der Restriktion auf die Betrachtung kleiner Verschiebungen
(|IDu|| < 1) kann der infinitesimale Verzerrungstensor € herangezogen werden, welcher
den symmetrischen Anteil des Verschiebungsgradienten beschreibt. Dieser wird analog
zum Verschiebungsgradienten ebenfalls additiv in seinen elastischen Anteil €* und seinen
plastischen Anteil e?! zerlegt. Zur Beschreibung eines physikalisch linearen Zusammenhangs
zwischen den Dehnungen und Spannungen wird das dreidimensionale Hooke’sches Gesetz
mit dem Cauchy Spannungstensor o und dem Elastizitatstensor C verwendet. Es sei
angemerkt, dass fiir einkristalline kfz Metalle der Elastizitatstensor eine kubische Symmetrie

aufweist. Folglich gilt:
Du = 8¢ + 87, e = sym Du, o=Cle—¢€"]. (3.lac)

Die Impulsbilanz liefert fiir den betrachteten statischen Fall die in dem Kontinuum B
giiltige makroskopische Gleichgewichtsbedingung unter Berticksichtigung einer Volumen-
kraftdichte fz. Die durch Versetzungen induzierten Eigenspannungsfelder werden mittels
Eigendehnungsformulierungen berticksichtigt [Lemarchand et al. (2001), Sandfeld et al.
(2013), Schmitt et al. (2015)]. An der Oberflache des betrachteten Kontinuums 0B werden
entweder an den Dirichlet-Randern dpB die Verschiebungen up oder an den Neumann-
Réandern OxB der Spannungsvektor ¢y unter der Verwendung des Lemmas von Cauchy
mit der Oberflichennormalen n vorgegeben. Es sei angemerkt, dass in kfz Metallen die

Versetzungswiderstandsmechanismen bei Dehnungsraten gréfier als 10 1/s zur Ratenemp-
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findlichkeit der Materialverformung beitragen [Meyers et al. (1986) |. Dies ist z. B. bei
der verschiebungsgesteuerten Aufbringung der externen Last zu beriicksichtigen. Die bei-
den Randbedingungstypen sind disjunkt (OpB N OB = &) und umschliefen den Rand
vollstandig (OpB U OB = 0B):

—dive = fp in B, u = up auf IpB, o[n] =ty auf OxB. (3.2a-c)

Die einzelnen Gleitsysteme s € {1,..., S} des Metalls werden jeweils durch ihre Gleitrich-
tung ds, = ibs, ihre Gleitebenennormale mg und durch die Richtung der Versetzungslinie
von positiven Stufenversetzungen 1, = m, x d, charakterisiert, welche zusammen ein Ortho-
normalsystem {dy, l;, m,} bilden. Dabei gibt S die Anzahl der betrachteten Gleitsysteme
an, welche sich fir kfz Metalle auf S = 12 belauft (siehe Spezifikation der Gleitsysteme
in Abbildung 3.2), wohingegen b, = ||bs|| die Lénge des Burgersvektors b, beschreibt. Es
wird angenommen, dass der in Gleichung 3.1a verwendete plastische Anteil des Verschie-
bungsgradienten nur aus den Versetzungsbewegungen auf diesen einzelnen Gleitsystemen
resultiert und sich als das iiber alle Gleitsysteme aufsummierte Produkt der plastischen
Scherung ~s auf den einzelnen Gleitsystemen mit ihrem jeweiligen Schmid-Tensor M
berechnen lésst. Es sei an dieser Stelle angemerkt, dass die Reihenfolge in der Definition
des Schmid-Tensors eine Frage der Konvention darstellt und sowohl die in Gleichung 3.3b
angegebene als auch deren transponierte Form in der Literatur verwendet wird. Die zeit-
liche Evolution der plastischen Scherung auf den einzelnen Gleitsystemen kann mittels
der Orowan Gleichung [Orowan (1934)] unter Einbezug der Versetzungsgeschwindigkeit v

und der mobilen Versetzungsdichte o™ modelliert werden:

S
/Bpl = Z’YSMSa M, = ds & my, at/ys = Usbsgls\/[' (3.3a-c)
s=1

Internes Problem/Mikrostrukturproblem

Die Versetzungsmikrostruktur auf den einzelnen Gleitsystemen wird iiber verschiedene
Arten von Versetzungsdichten und einer Kriitmmungsdichte g beschrieben. Das Volumen-
integral der Kriimmungsdichte kann als die Anzahl der geschlossenen Versetzungsringe
innerhalb des Mittelungsvolumens intpretiert werden. In dieser Arbeit bezeichnet der
Begriff des Versetzungsringes einen 27-Winkelumlauf der raumlich integrierten Grofle der
lokalen Richtungsdnderungen eines Ensembles von gekriimmten Versetzungslinien in einem
Mittelungsvolumen. Folglich stellt eine geschlossene, kreisférmige Versetzungslinie eine

mogliche Auspragung eines Versetzungsringes dar, wobei der Begriff des Versetzungsringes
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Internes Problem Mobil T Netzwerk |
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Externes Problem

Abbildung 3.1: Darstellung der in der C'DD-Formulierung verwendeten Groéfien, wobei die
Freiheitsgrade jeweils farbig markiert sind. Die Freiheitsgrade des externen Problems liegen punk-
tuell vor, wohingegen die Freiheitsgrade des internen Problems sich auf ein Mittelungsvolumen
beziehen. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller et al. (2021)].

nicht auf diese Form beschrankt ist. Des Weiteren geben die Versetzungsdichten die je-
weiligen aufsummierten Versetzungsldngen innerhalb eines Mittelungsvolumens an. Die

strukturelle Unterteilung der Versetzungsdichten ist in Abbildung 3.1 dargestellt.

Tot

.0 auf die Versetzungslange aller Ver-

Hierbei bezieht sich die totale Versetzungsdichte p
setzungen innerhalb des Mittelungsvolumens. Die totale Versetzungsdichte kann additiv
in die sogenannte mobile Versetzungsdichte, welche die plastischen Verformungen bewirkt
(vgl. Gleichung 3.3c), und die sogenannte Versetzungsnetzwerksdichte o¥°*, welche immobil
ist und zur Verfestigung des Materials beitragt, zerlegt werden. Die mobile Versetzungs-
dichte kann ihrerseits additiv in die SSD-Dichte %P und die GND-Dichte oSNP = |||
unterteilt werden: oM = o3P 4 pND Dabei stellt der Vektor der GND-Dichte &, eine
vektorielle Grofle dar und entspricht der auf das Mittelungsvolumen normierten Summe
der Verbindungsvektoren zwischen Eintritts- und Austrittspunkt der Versetzungen des
betrachteten Gleitsystems im Mittelungsvolumen. Der Vektor der GND-Dichte kann in sei-
nen Schrauben- und Stufenanteil zerlegt werden: Ky = £57°Vd, + k%8°l,. Es sei angemerkt,
dass in der verwendeten Formulierung der potenziell in der Versetzungsnetzwerksdichte

enthaltene GND-Charakter nicht identifiziert wird.

Die Versetzungsnetzwerksdichte setzt sich aus der Versetzungsdichte der Lomer-Verbin-
dungen U, welche auf der Versetzungslinienldnge zwischen den zwei Endknoten der
Lomer-Verbindungen beruht, und der sogenannten stabilisierten Versetzungsdichte o,
welche auf den Léngen von jenen anhédngenden Versetzunglinien beruht, die durch deren
Néahe zu den Lomer-Verbindungen in dem Versetzungsnetzwerk stabilisiert wurden. Da an
der Lomer-Verbindung jeweils zwei Gleitsysteme beteiligt sind, wird die Versetzungsdichte
der Lomer-Verbindungen auf die zwei involvierten Gleitsysteme aufgeteilt und resultiert in

einem Vorfaktor von 0.5 in der verwendeten Notation zur Berechnung der Versetzungs-
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3.1. Versetzungsdynamik im Kontinuum

Net
s

netzwerksdichte: o\ = 0.5 ol + 5. Folglich lisst sich die totale Versetzungsdichte wie

folgt zerlegen:

o = g 4 ot = g3 (o2 4 (k59)2 4 0.5 01 + o, (3.4)

Die Freiheitsgrade der CDD-Formulierung beschreiben den aktuellen, homogenisierten
Zustand der Versetzungsmikrostruktur und ihre Evolutionsgleichungen beinhalten sowohl
flussbasierte, kinematische Terme als auch Versetzungsreaktionen zwischen den einzelnen
Gleitsystemen. Dies kann zu einem Anstieg, zu einem Transfer oder zu einer Reduktion
der Versetzungs- und Kriimmungsdichten auf den Gleitsystemen fithren. Das homogeni-
sierte Versetzungsquellmodell (siehe Abschnitt 3.2) beschreibt die Produktion von neuen
Versetzungsringen innerhalb des betrachteten Systems, wohingegen die Modellierung des
Quergleitens und der gleitfahigen Reaktion (sieche Abschnitt 3.3) zu einer Versetzungsmulti-
plikation bereits im System enthaltener Versetzungen fithren kann. Dies kann zu komplexen
Bewegungspfaden der Versetzungsdichten fithren. Die Versetzungsnetzwerkbildung infolge
von Lomer-Reaktionen stabilisiert Versetzungskonfigurationen und fiihrt folglich typischer-
weise zu einer Behinderung der Versetzungsbewegung. Diese Lomer-Verbindungen sind
reversibel und ein bei entsprechenden Umstdnden ablaufendes Aufbrechen der Verbindung
fithrt zur Mobiliserung der zuvor stabilisierten Netzwerkskonfiguration. Im Gegensatz dazu
stellt die kollineare Versetzungsreaktion einen irreversiblen Annihilationsprozess dar. Die
zwischen den einzelnen Gleitsystemen ablaufenden Reaktionen sind in der Reaktionsmatrix
in Abbildung 3.2 abgebildet.

Gleitebene ~ Reaktionspartner Interaktionen zwischen
A B C D B2B4B5 (C1C3C5 A2 A3 A6 D1 D4 D6 den Gleitsystemen
. 2 s BBl L GEc GG L™ . .
% 1 % 1 B4 clc Selbstmterakmon
1/ \1) \1/ \1 &8’ BB S §G GERG L H) L GH I:‘Koplanar
o @ S HG L@ GG
Gleitrichtung % o cEclclEL Hirth
1 (01 1)t T SEL GCHEG L H
o " I Lomer
2 (01 1) £ A HLG Cleitil
3 (1 0 1) s A‘ . L G (gleiche Ebene)
_ T £ A spGcc@
4 (1 0 1) 5 [ Cleittibis
_ T M p s BB (andere Ebene)
5 (T 10 .
r D GIEs B Kollinear und
6 (1 10 D @IEE s Quergleiten

Abbildung 3.2: Angabe der Versetzungsreaktionen zwischen den einzelnen Gleitsystemen durch
die symmetrische Reaktionsmatrix. Die unterschiedliche Einfirbung der gleitfihigen Reaktionen
erfolgt aus rein visuellen Griinden zur leichteren Identifizierung der involvierten Gleitsysteme. Die
Notation der Gleitsysteme entspricht der Schmid-Boas-Notation [Schmid und Boas (1935)] mit
Buchstaben fiir die Gleitebene und Ziffern fiir die Gleitrichtung. Die Darstellung ist in Anlehnung
an die Abbildung 2.3 in [Stricker (2017)].
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Um die Information, auf welchem Gleitsystem die infolge der gleitfihigen Reaktion neu
gebildete Versetzung entsteht, in die Abbildung mit aufzunehmen, wird fiir die gleitfihige
Reaktion (z. B. unter Beteiligung des betrachteten Gleitsystems B2) aus rein visuellen
Griinden unterschieden, ob das neu gebildete Versetzungssegment auf der gleichen Gleitebe-
ne wie das betrachtete Gleitsystem liegt (hellrot eingefiarbt, z. B. B2 + C5 — B4 oder B2 +
D4 — B5, sprich Gleitebene B) oder auf der des Reaktionspartners (dunkelrot eingefarbt,
z. B. B2 + A3 — A6 oder B2 + A6 — A3, sprich Gleitebene A). Im Umkehrschluss
bedeutet dies, dass eine gleitfahige Reaktion zwischen einem Gleitsystem auf der gleichen
Gleitebene wie das betrachtete Gleitsystem und dem Reaktionspartner (ebenfalls hellrot
eingefiarbt) zu einem Versetzungssegment auf dem betrachteten Gleitsystem fithrt (z. B.
fir B2 als betrachtetes Gleitsystem: B4 + C5 — B2 und B5 + D4 — B2).

Die Evolutiongleichungen der Freiheitsgrade des Mikrostrukturproblems lauten:

ato = —-V- ('USK, ) +vsq$ (atQMghss + a QMcross + at@éw) (35&)
(a QS ,Lomer =+ a QM ,react + a QM cross)
Oks =V X (Qs 'Usms) + OR] — OO (3.5b

atQL _ 8 QL ,Lomer 8 AL ( 5

S

atQS :a QSLomer . (atgs + a QSreact) (3 5d

S

)
)
)
Ogs = — vV - (?mj) — A, - V20, + (™ + 0,45 + A Y) (3.5¢)

(a qreact + 8 qcross)

In der verwendeten Notation werden die Terme der Reaktionsbildung mit O gekennzeich-
net, wohingegen (A) die Terme zur Modellierung des Aufbrechens der Lomer-Verbindung
ausweist und die Terme {9, preact, g, pSreact g, pMeross g ko1 die Reduktion der Ver-
setzungsdichte auf den reagierenden Gleitsystemen abbildet. Die durch die Nahe zu
Lomer-Verbindungen stabiliserte Versetzungskonfiguration wird iiber 9;05°mer abgebildet.
Des Weiteren steht ()™ fiir eine Kurznotation der Versetzungsreaktionen, bei denen
Versetzungen von zwei Gleitsystemen miteinander reagieren: ()72t = ()sliss 4 ()Lomer 4 (jeoll
Es sei angemerkt, dass in der Evolutionsgleichung der mobilen Versetzungsdichte der
Term —V - (USK, ) den Versetzungsfluss modelliert, wohingegen v,q, die Dichtezunahme
infolge eines expandierenden Versetzungsringes abbildet. Fiir eine detaillierte Beschreibung

einzelner Terme sei auf die bereits erwahnte Literatur verwiesen.
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3.1. Versetzungsdynamik im Kontinuum

Unter Verwendung der in Hochrainer et al. (2014) eingefithrten Annahme fiir eine geschlos-
sene Form der Evolutionsgleichung der Krimmungsdichte berechnet sich der Alignment-

Tensor A, zu:

1 K K KT Kt
AI(@MHMH @+ (oM — ||k i ® s), KT = K, X mj.
T2 ( ’ ’ )||"~s|| I ( ° ’ )||'<~?é|\ [l : T

(3.6)

Fir die Rédnder des Mikrostrukturproblems wird die Annahme getroffen, dass Versetzungen
das System an deren Oberfliche ungehindert verlassen kénnen und keine neuen Verset-
zungen iiber die Oberflichen in das System eintreten. Dieses Verhalten wird mittels einer
Robin-Randbedingung fiir die mobile Versetzungsdichte formuliert. Dahingegen verschwin-
det die Kriimmungsdichte auf den Zuflussgrenzflachen (0,8 = {x € 0B : - K< 0})
und wird an den Abflussgrenzflichen (0o BB = OB — 0y,B) dissipiert. Zu- und Abfluss-
grenzflichen sind disjunkt (0,8 N OpueB = &) und umschliefen den Rand vollstandig
(OB U OpusB = 0B). Es gilt:

vs(Hn x mg||o¥ + (n x m,) - ns) =0 auf 0B, qs = 0 auf 0;,8. (3.7a-b)

Es sei an dieser Stelle angemerkt, dass geschlossene Randflichen, z. B. zur Modellierung
von Korngrenzen, in dieser Arbeit nicht betrachtet werden, jedoch die Verhinderung des
Versetzungsflusses tiber die Grenzflidche wie folgt berticksichtigt werden kann: {vsDg[ks] -
n =0, v,0M D,[n| = 0} mit der Kurznotation D, = (I, @ d, — ds @ L,).

Um das Mikrostrukturproblem geschlossen darzustellen, bedarf es eines Konstitutivgesetzes
fiir die Versetzungsgeschwindigkeit. Fiir die in dieser Arbeit verwendeten Formulierung wird
eine isotrope Versetzungsgeschwindigkeit angenommen, d.h. es wird nicht zwischen Stufen-
und Schraubencharakter der Versetzungen unterschieden. Hierdurch weisen expandierende
Versetzungsringe in einem homogenen Material eine Kreisform auf. Die Versetzungsge-
schwindigkeit basiert auf einem materialspezifischen Widerstandskoeffizienten B > 0, auf
der fiir das betrachtete Gleitsystem aufgelosten Schubspannung 7,5, sowie mit der FlieBspan-
nung 7¥ und Riickspannung 7P auch auf internen SpannungsgroBen. Unter Verwendung

der Signumfunktion sgn, auch Vorzeichenfunktion genannt, und einer Kurznotation fir

die resultierende Spannung auf dem betrachteten Gleitsystem 71 gilt:
v —%sn< o b) res res __ 0 | o b|_ y (38 b)
s = e (m =) T 7.0 =max <0, |7, — 7. — 77 5. .8a-

Die aufgeloste Schubspannung auf dem jeweiligen Gleitsystem stellt dabei die mittels des
Schmid-Tensors berechnete Projektion des Spannungstensors dar. Es sei darauf hingewiesen,
dass der Spannungstensor aus dem externen Problem resultiert und dem Berechnungsansatz

in Schulz et al. (2014) folgend bereits die langreichweitigen Eigenspannungsfelder der
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Versetzungen enthalt. Dahingegen beriicksichtigt die Riickspannung die kurzreichweitigen
Spannungsinteraktionen zwischen den Versetzungen nach Groma et al. (2003) bzw. Schmitt
et al. (2015) und hangt von dem Schubmodul p sowie einer Materialkonstante D bzw. der

Querkontraktionszahl v ab. Es gilt:

Dub, 3.29
b — I v X KIL

s =0 Mj,, , ==
5= Ts = oM s 2m2(1 — )

(3.9a-c)

Die Flielspannung modelliert die Behinderung der Versetzungsbewegung infolge der
Versetzungsinteraktion mit sogenannten Waldversetzungen auf den jeweils anderen Gleit-
systemen innerhalb des Mittelungsvolumens. Eine Zunahme der Versetzungsdichte und
Verdichtung des Versetzungsnetzwerkes resultiert infolge der Zunahme der Interaktionen
in einer Verfestigung des Materials. In der FlieBspannungs-Formulierung nach Taylor
(1934a.b) wird dies unter Verwendung einer materialspezifischen Interaktionskonstanten
a > 0 uber die Proportionalitit der Fliefspannung mit der Wurzel der totalen Ver-
setzungsdichte abgebildet. Hierbei ist die Verwendung des isotropen Schubmoduls fir
hohe Versetzungsdichten, fiir welche sich die Auswirkungen der elastischen Anisotropie
im Mittel ausgleichen, zuléssig [Madec et al. (2003)]. Mit der Verwendung der gleichen
materialspezifischen Interaktionskonstanten fiir alle Gleitsysteme wird nicht zwischen
dem Interaktionsverhéltnis der einzelen Gleitsysteme unterschieden. Diese Annahme stellt
nach den Ergebnissen von Sudmanns et al. (2018) eine vertretbare Annéherung fiir die
Untersuchung von Hochsymmetrie-Kristallorientierungen dar. Einen allgemeineren Ansatz
wéhlt Franciosi et al. (1980) durch die detailliertere Betrachtung der Interaktionsbezie-
hungen zwischen den einzelnen Gleitsystemen unter Einfiihrung einer materialspezifischen
Interaktionsmatrix az; > 0. Es sei angemerkt, dass eine Abhéangigkeit der materialspe-
zifischen Interaktionsmatrix von der Hohe der Versetzungsdichte in dieser Arbeit nicht
berticksichtigt wird, diese jedoch z. B. wie in Devincre et al. (2006) modelliert werden kann.
Mit der Notation § als Summationsindex iiber alle Gleitsysteme und der Unterscheidung
zwischen den verschiedenen Arten der Versetzungsdichte nach Sudmanns et al. (2020),

gilt:

. Lomer .

y,Taylor _ b > Tot y,Franciosi __ b 5 <O5 ng)7 fir s A S

Ts = Qfibs ZQS ) Ts = HUOg Zasg' .
s=1 5=1

(0¥ + 05), sonst

(3.10a-b)
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3.2 Homogenisiertes Versetzungsquellmodell

Dieses Kapitel beschaftigt sich mit dem in Zoller und Schulz (2020) eingefiihrten, homoge-
nisierten Versetzungsquellmodell zur Abbildung der Produktion neuer Versetzungen im
dreidimensionalen System infolge von Quellaktivitaten. Hierbei wird das Modell derart
angepasst, dass die modellierten Versetzungsmultiplikationsprozesse beriicksichtigt und
die Verformungshistorie des Materials in die Berechnung mit einbezogen werden kann,
deren Notwendigkeit in Zoller et al. (2021) diskutiert wird.

Die Grundidee des Modells ist es, die Auswirkung der Quellaktivierungen einschliefllich der
resultierenden Spannungsrelaxation zu beriicksichtigen anstatt den einzelnen Ausbauch-
prozess im Detail abzubilden. Hierbei wird die Annahme getroffen, dass sich in jedem
Mittelungsvolumen mindestens eine Versetzungsquelle befindet. Sobald lokal eine kritische
Spannung auf den jeweiligen Gleitsystemen iiberschritten wird, relaxiert sich der lokale
Spannungszustand derart, dass der kritische Zustand wieder erreicht wird. Die kritische
Spannung beschreibt die zur Aktivierung der Versetzungsquellen notige Quellspannung
und hangt von dem aktuellem Zustand der Versetzungsmikrostruktur ab. Bei der Verset-
zungsproduktion infolge von Quellaktivitaten wird dabei das Relaxationsvermogen der
bereits im System enthaltenen, mobilen Versetzungen sowie etwaigen neu produzierten

Versetzungen berticksichtigt.

Dariiberhinaus wird aus dem globalen Materialverhalten ein Limit fiir die Versetzungs-
produktion abgeleitet. Aufgrund der verwendeten nicht-lokalen CDD-Formulierung zur
Abbildung der Versetzungsbewegung mittels Flusstermen ist die globale anstatt einer rein
lokalen Betrachtung notwendig. Hierbei wird das ideal plastische Materialverhalten als
obere Schranke herangezogen, wodurch folglich die plastische Scherrate kleiner oder gleich
der extern aufgebrachten Dehnrate ist. Die Aktivitat der Versetzungsquellen wird im Mo-
dell homogenisiert und iiber einen entprechenden Produktionsterm der Kriimmungsdichte
in der Evolutionsgleichung beriicksichtigt (siche 9,gP™¢ in Gleichung 3.5¢). Dies fiihrt
infolge der Mikrostrukturevolution zu expandierenden Versetzungsringen in Form von

Versetzungsdichten.
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Formalismus des homogenisierten Versetzungsquellmodells

Die Versetzungsquellen auf den jeweiligen Gleitsystemen werden lokal aktiviert, sofern die
lokal anliegende Spannung auf dem Gleitsystem den jeweiligen kritischen Spannungswert
77t auch Quellspannung genannt, tibersteigt. Diese kritische Spannung entspricht nach

Hirth und Lothe (1982) der maximalen Versetzungslinienspannung einer Frank-Read-Quelle

mit der Versetzungsquellenldnge [;.

Aufgrund der fehlenden Information tber die exakte Quellenldnge in der Mikrostruktur
des Kontinuums wird die mittlere Versetzungsliange des Mittelungsvolumens herangezogen
und als den mittleren Versetzungsabstand angenommen. Dieser wird tiber den mit einem
konstanten Vorfaktor ¢f® > 0 behafteten Kehrwert der Quadratwurzel der totalen Verset-
zungsdichte approximiert. Folglich wird in dem Modell der lokale Mikrostrukturzustand fiir
die Quellaktivitat beriicksichtigt. Fiir Systeme mit verschwindenden Versetzungsdichten

CRSS eingefithrt, um in diesen Fallen

wird ein Referenzwert fiir die kritische Spannung 7
eine plausible Versetzungsquellenldnge in Bezug auf die Grofie des Mittelungsvolumens zu
gewahrleisten. Der Referenzwert kann aus der Literatur bezogen werden, in der der initiale
FlieBbeginn fiir verschiedene Materialien, Orientierungen und Systemabmafle mithilfe von
experimentellen, simulativen und analytischen Ansétzen untersucht wurde [Tsagrakis et al.
(2003), Parthasarathy et al. (2007), El-Awady et al. (2009), Wu et al. (2016), El-Awady

(2015)]. Es gilt:

. bs 1
sorit oo L) 7orss | [ (3.11a-b)
s ls 25—1 QTot

Fiir die Quellaktivitdten im System wird das makroskopisch ideal plastische Materialver-
halten als oberes Limit herangezogen. Im Folgenden bezieht sich das Wort ,lokal® auf das
Mittelungsvolumen, wohingegen das Wort ,global® sich auf das Gesamtsystem bezieht.
Da es sich bei der oberen Schranke um eine globale Grofie handelt, bedarf es fiir ein auf
lokalen Raten der Versetzungsproduktion basierendes Modell um eine Abschétzung der
globalen Auswirkungen infolge aller lokalen Aktivitdten. Da die lokalen Produktionsraten
nicht a priori bekannt sind, wird ein Pradiktor-Korrektor-Verfahren angewendet, um die
Einhaltung der oberen Schranke fiir die Produktionsrate zu gewahrleisten. Die lokalen
Versetzungsproduktionsraten tragen zur global erwarteten plastischen Dehnrate infolge

der globalen Quellaktivitaten 8t€{g’11’e"p

bei, welche iiber den volumetrischen Mittelwert
der global erwarteten plastischen Dehnraten infolge der lokalen Quellaktivitaten gPbexP
berechnet wird. Die globale Quellaktivitat ist gemafl der Restriktion durch die Norm
der globalen elastischen Dehnrate (9,55;11 limitiert, welche analog tiber den volumetrischen

Mittelwert der Norm der lokalen elastischen Dehnraten berechnet wird. Die Fokusierung
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3.2. Homogenisiertes Versetzungsquellmodell

auf den elastischen Anteil fiir die obere Schranke im Pradiktorschritt ist deshalb notwendig,
um die Spannungsrelaxation infolge der Mikrostrukturevolution einschliefllich moglicher
Versetzungsmultiplikationsprozesse und die daraus resultierende plastische Verformung zu

berticksichtigen. Fiir das betrachtetes Kontinuum mit dem Volumen V' gilt:
1 plexp plexp el 1 el
V///Gta DY = 9l < Gyt = V// 18, AV (3.12)
1% 14

Die Berechnung der global erwarteten plastischen Dehnrate infolge der lokalen Quellakti-
vitdten erfolgt durch die Bestimmung des Anteils der erwarteten plastischen Verformung
in Belastungsrichtung. Hierbei erfolgt die Projektion des plastischen Anteils des Ver-
schiebungsgradienten (siehe Gleichung 3.3a) in die externe Belastungsrichtung durch das
Skalarprodukt mit dem Richtungstensor der elastischen Dehnrate Mt Die erwartete
plastische Scherrate auf den Gleitsystemen wird iiber das Produkt zwischen der Rate der
lokalen Versetzungsproduktionsdichte 9;£P™9 und der global erwarteten plastischen Sche-
rung infolge einer lokalen Quellaktivierung auf dem jeweiligen Gleitsystem «*P berechnet.
Es gilt:

5 ) el
atgpl,exp - Z | atggrod%::xp M, - Mrebext |, Mebext — Hatsel” (3.133_]0)
g
s=1 Oy <P Schmid-Faktor t

Die im Prédiktorschritt vorhergesagte Rate der lokalen Versetzungsproduktionsdichte
wird lokal iiber das Verhéltnis der Rate des resultierenden Spannungsanstiegs iiber die
Quellspannung hinaus und der Spannungsrelaxation einer einzelnen Versetzungsquellak-
tivitdt A7 bestimmt. Dabei erfasst die Rate des resultierenden Spannungsanstiegs die
Differenz der Rate des erwarteten Spannungsanstiegs 0,75 und der Spannungsrelaxation
infolge der bereits lokal existierenden, mobilen Versetzungen 9;77¢**. Das Modell bildet
Versetzungsquellen und keine -senken ab, weshalb die Produktionsraten nie negativ sind
und folglich keine Versetzungsannihilation durch das Quellmodell stattfindet. Die Verset-
zungsquellen bleiben lokal inaktiv, wenn die auf dem Gleitsystem anliegende Spannung
kleiner als die notwendige Quellspannung ist oder wenn die bereits lokal existierende mobile
Versetzungsdichte ausreicht, um den Spannungsanstieg zu relaxieren. Unter der Verwen-
dung der Heaviside-Funktion H, auch Sprungfunktion genannt, gilt fiir das betrachtete

Mittelungsvolumen mit dem Volumen V*¢ folgender Zusammenhang;:

o9, 7P| — |9 relax ] .
X{\ TP — 10T \70},H(Tres_7cm) , (3.14)

A,]-src s s
s

prod __ X
8t€5 o Vsrc

Die Rate des erwarteten Spannungsanstiegs wird mithilfe des dreidimensionalen Hoo-
ke’schen Gesetzes (siehe Gleichung 3.1c) unter Verwendung der totalen Dehnrate und

der Projektion auf die Gleitebene (vgl. Gleichung 3.9a) bestimmt. Dahingegen hangt die
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Spannungsrelaxation infolge der bereits lokal existierenden, mobilen Versetzungen von der
zukiinftigen Mikrostrukturevolution ab und ist deshalb zu diesem Zeitpunkt unbekannt.
Deshalb wird die Spannungsrelaxation auf Basis der aktuellen Versetzungsmikrostruktur
abgeschéitzt, indem das eindimensionale Hooke’sche Gesetz unter Verwendung des Schub-
moduls (vgl. Gleichung 3.1c¢) mit der Orowan-Gleichung (siehe Gleichung 3.3¢) kombiniert
wird. Die Spannungsrelaxation einer einzelnen Versetzungsquellaktivitét basiert auf dem
Verhéltnis des Burgersvektors zu der Hohe des betrachteten Mittelungsvolumens ~2*™ und

ergibt sich zu:

bs
OTEP = Cloe] - M,, 9™ = puby oM, AT =g e = konst.  (3.15a-c)

Die Abschétzung der global erwarteten plastischen Scherung infolge einer lokalen Quell-
aktivierung auf dem jeweiligen Gleitsystem (vgl. Gleichung 3.13) basiert auf der mittleren
abgescherten Fliche pro Versetzung auf den einzelnen Gleitsystemen A2V. Zur Approxima-

tion der mittleren abgescherten Fliache werden in dieser Arbeit zwei Anséitze verwendet.

Der Erste ist geometrisch motiviert (— A2"#°°™) und nimmt zur Vereinfachung an, dass
die mittlere abgescherte Fliache dem mittleren Querschnitt des betrachteten Systems in der
Gleitebene entspricht, welcher potenziell durch den expandierenden Versetzungsring abge-
schert wird, ehe der Versetzungsring das System iiber die Oberflachen verldsst. Der mittlere
Querschnitt des Systems in der Gleitebene wird iiber das Verhéltnis des Systemvolumens zu
der maximalen Distanz zwischen zwei Gleitebenen eines Gleitsystems innerhalb des Systems
angenommen. Zur Berticksichtigung verschiedener Belastungszustiande wird ein Vorfaktor
8 > () eingefiihrt, um z. B. im Falle eines linearen Spannungsprofils infolge einer Biege-
oder Torsionsbelastung zu berticksichtigen, dass aufgrund des Versetzungsaufstaus an der
neutralen Achse im Inneren maximal die Hélfte des Querschnitts abgeschert wird (siehe
Gleichung 3.18a). Die maximale Distanz zwischen zwei Gleitebenen eines Gleitsystems
innerhalb des Systems wird tiiber die Projektion der Raumdiagonalen x&°™ des Quaders,
welcher das System vollstandig umschliet (d.h. Lénge in x-Richtung, Hohe in y-Richtung
und Breite in z-Richtung), auf die Gleitebenennormale berechnet. Um einen positiven Bei-
trag der einzelnen Komponenten fiir das Skalarprodukt zu gewéhrleisten, wird der Vektor
m = (|my|, |my,]|, |m.|)T eingefiihrt, welcher die Komponenten der Gleitebenennormalen
als Absolutwerte enthélt.

Der zweite Ansatz bezieht die Materialhistorie auf dem Gleitsystem mit ein (— A2V2%) und
basiert auf dem Verhéltnis des plastischen Verformungszustandes zu der Anzahl der bereits

initial

il sowie der Anzahl der produzierten

urspriinglich im System enthaltenen Versetzungen n
Versetzungen nP™4, welche infolge der Mikrostrukturevolution einschlieBlich méglicher

Versetzungsreaktionen zu diesem plastischen Verformungszustand gefithrt haben. Die
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3.2. Homogenisiertes Versetzungsquellmodell

Bestimmung der produzierten Versetzungsanzahl wird weiter unten (siehe Gleichung 3.19)

thematisiert. Es gilt:

av
exp __ As bS

S V Y

% fVU Ys dV

Aav,geom _ _load
S =¢ geom prod init
X80 - Iy bs (ns™" + ni™)

Avhist . (3.16a-c)
Somit kann die Rate der lokalen Versetzungsproduktionsdichte im Pradiktorschritt nach
Gleichung 3.14 berechnet werden. Um die Restriktion fiir die Rate der globalen Verset-
zungsproduktion einzuhalten (siehe Gleichung 3.2), werden die vorhergesagten lokalen
Produktionsraten im Zuge des Korrektorschrittes auf die physikalisch plausiblen Raten
der lokalen Versetzungsproduktionsdichte atgggi fir jedes Gleitsytem korrigiert. Dabei
wird ein geometrischer Korrekturfaktor c#™ > 0 fiir die Berechnung des volumetrischen
Mittelwertes der Norm der lokalen elastischen Dehnraten eingefiihrt, welcher, wie in Zoller
und Schulz (2020) beschrieben, z. B. fiir Systeme mit einem kreisformigen Querschnitt und
linearem Dehnungsverlauf tiber den Radius notwendig ist. Fiir eine detaillierter Herleitung
sei auf den Anhang in Zoller und Schulz (2020) verwiesen. Die Werte ergeben sich zu:

cseom

pl,exp

s,cor

9,674 — min {1, } B,£P (3.17)

0.75, runder Querschnitt und
0.5, Torsion, Biegung

load _ cgeom

C ?
1.0, Scherung, Zug, Druck

Torsion oder Biegung
1, sonst.
(3.18a-b)
Unter der Annahme von geschlossenen Versetzungsringen im Kontinuum kann der Pro-
duktionsterm der Kriitmmungsdichte infolge von Versetzungsquellmechanismen in der
Evolutionsgleichung als ein Vielfaches des 27-Winkelumlaufes ausgedriickt werden. Durch
die Integration der globalen Produktionsraten tiber die Zeit ergibt sich die Anzahl an

bisher produzierten Versetzungsringe im System zu:
Qg = 20yl et = [ [[[ ogretavar (3.19a-b)
t v

Die Zunahme der Kriimmungsdichte auf dem betrachteten Gleitsystem infolge von Ver-
setzungsquellmechanismen fiithrt infolge der Mikrostrukturevolution zu expandierenden
Versetzungsringen. Dies kann analog zur Bildung eines Versetzungsringes aus einer Frank-
Read-Quelle infolge dem Durchlaufen des diskreten Ausbauchprozesses in DDD interpertiert
werden. Jedoch wird im Kontinuum der Ausbauchprozess der Versetzungsquelle nicht mit

abgebildet. Deshalb sei angemerkt, dass der Produktionszeitschritt grofler sein muss als
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3. Methoden

der Zeitschritt, den der Ausbauchprozess benotigt, um einen neuen Versetzungsring zu
produzieren (vgl. z. B. t"¢ = 2,6 x 10*3% in Van der Giessen und Needleman (1995)).
Die neu produzierten Versetzungen im Kontinuum entwickeln sich geméfl den Evolutions-
gleichungen in Abhéngigkeit von den lokalen Spannungs- und Mikrostrukturzustianden

und koénnen dabei mit den Versetzungen auf den anderen Gleitsystemen reagieren.

3.3 Homogenisiertes Versetzungsreaktionsmodell

Dieses Kapitel beschreibt die verwendete Modellierung der Versetzungsmultiplikationspro-
zesse einschliefllich dem Quergleiten und der gleitfihigen Reaktion (,.glissile”-Reaktion)
nach Sudmanns et al. (2019) als auch die Versetzungsnetzwerkbildung infolge von Lomer-
Reaktionen und die Annihilationsprozesse infolge von kollinearen Reaktionen nach Sud-
manns et al. (2020). Obwohl die Modellformulierungen, abgesehen von den weiter unten
beschriebenen Anpassungen, bereits aus der erwéahnten Literatur bekannt sind, sollen im
Folgenden zur Forderung des Verstdndnisses und zur Vollstandigkeit des Formalismus die
wesentlichen Aspekte beschrieben werden. Fiir eine detaillierte Herleitung der einzelnen

Terme sei auf die Literatur verwiesen.

Die Versetzungen auf den Gleitsystemen interagieren miteinander und die dabei poten-
ziell ablaufenden Mechanismen zwischen den einzelnen Gleitsystempaarungen sind in
Abbildung 3.2 in Abschnitt 3.1 abgebildet. Das Quergleiten von Schraubenversetzun-
gen beschreibt den Wechsel des Gleitsystems eines Versetzungssegmentes aufgrund des
lokalen Spannungsfeldes. Dieser Mechanismus wird in dieser Arbeit tiber einen Wahr-
scheinlichkeitsterm analog zu Kubin et al. (1992), Verdier et al. (1998) und Weygand
et al. (2002) modelliert und fokussiert sich auf einzelne Versetzungssegmente im Mate-
rialinneren. Quergleitmechanismen an der Materialoberfliche oder bei sich schneidenden

Versetzungssegmenten, wie in Hussein et al. (2015) thematisiert, werden nicht modelliert.

Im Gegensatz dazu beschreiben die anderen betrachteten Versetzungsreaktionen Mecha-
nismen, die bei dem Aufeinandertreffen zweier Versetzungen unter gewissen Umstanden
ablaufen. Dies motiviert die Modellierung iiber eine Kollisionsrate nach Ma und Roters
(2004), welche unter anderem in Kubin et al. (2008a), Stricker und Weygand (2015), sowie
Roters et al. (2019) verwendet wurde. Eine Abhéngigkeit von der genauen Orientierung
der beiden Versetzungen auf den einzelnen Gleitsystemen, wie z. B. in Madec et al. (2003)
untersucht, wird dabei nicht berticksichtigt. Es sei angemerkt, dass die Kinematik der
CDD-Formulierung keine gekoppelte Bewegung der Versetzungsdichte von homogensierten

Versetzungsringen, welche sich iiber mehrer Gleitsysteme erstrecken, abbildet.
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3.3. Homogenisiertes Versetzungsreaktionsmodell

In dieser Arbeit wird das in Sudmanns et al. (2020) beschriebene Modell in folgenden zwei

Punkten modifiziert:

(I) Das modellierte Ausbauchen von Versetzungssegmenten in den Multiplikationsmecha-
nismen tritt in Analogie zum Quellenmodell nur auf, wenn die resultierende Spannung auf
dem jeweiligen Gleitsystem hoher ist als die faktorbehaftete kritische Quellenspannung.
Der eingefiihrte Faktor berticksichtigt hierbei, dass die Endpunkte der Versetzungsseg-
mente nicht zwangslédufig fixiert sind und sich deren potenzielle Beweglichkeit im Laufe
der Mikrostrukturevolution zu einem Anstieg der Versetzungslange fithren kann. Fir
verschwindende Werte des Faktors gegen Null wiirde das Modell in die urspriingliche
Formulierung tibergehen, vgl. Gleichung (15) in Sudmanns et al. (2019) oder Gleichung
(14) in Sudmanns et al. (2020).

(IT) Die Versetzungsliangen in Versetzungsnetzwerken weisen eine grofie Streuung auf, vgl.
DDD-Datenanalysen in Stricker et al. (2018) und Sills et al. (2018). In dieser Arbeit wird
die dabei beobachtete Tendenz der Versetzungslangenverteilung hin zu kleineren Verset-
zungslangen tiber eine Rayleigh-Verteilung berticksichtigt, bei der der Erwartungswert
der mittleren Versetzungslédnge entspricht. Mithilfe einer Approximation der mittleren
Versetzungslédnge iiber den Kehrwert der Quadratwurzel der Versetzungsdichte lassen sich
die erforderlichen Groflen aus der Kontinuumsformulierung extrahieren. Da die Verset-
zungssegmentlange u. a. die Stabilitdt von Lomer-Verbindungen bestimmen [Rodney und
Phillips (1999), Shin et al. (2001)], haben sie einen grofen Einfluss auf die Versetzungs-

netzwerkbildung.

Formalismus des homogenisierten Quergleitmodells

Das verwendete homogenisierte Quergleitmodell basiert auf der thermisch aktivierten
Quergleitwahrscheinlichkeit P nach Kubin et al. (1992), Verdier et al. (1998) und Weygand
et al. (2002), welche von der Versetzungssegmentlidnge mit Schraubencharakter L™ und
der resultierenden Spannung auf dem zum betrachtenden Gleitsystem entsprechenden

Quergleitsystem abhéngig ist:

Lscrew (St Vact
P(chrew’ 7_§res> —_ mln{ﬁ s (

— exp T

Tes| — 15. 3.20
— (72 = 7n)) . 1 (3.20)

Hierbei beschreibt 3 die Normalisierungskonstante, Lo und ¢y die jeweiligen Referenzwerte
fiir die Versetzungslange und die Zeit, 6t die Zeitschrittweite in der Simulation, V3
das Aktivierungsvolumen, kg die Boltzmann-Konstante, T die Temperatur und 7;;; die
Schubspannung beim Ubergang zu der Stufe III der Verfestigung von kfz Metallen. Es sei

angemerkt, dass sich die im Formalismus des homogenisierten Quergleitmodells zweifach
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auftretende Zeitschrittweite der Simulation spater gegegenseitig aufhebt und damit keine
direkte Abhéangigkeit besteht.

Weygand et al. (2002) folgend werden Versetzungslinien, deren Orientierung bis zu
+10° =+ %

einen kreisformigen Versetzungsring lasst sich der Radius des Kreises iiber den Zusam-

von dem idealen Schraubencharakter abweichen, als gleitfahig modelliert. Fir

menhang: r, = /¢, bestimmen. Folglich kann die gleitfihige Versetzungssegmentlinge
im Mittelungsvolumen abgeschétzt werden, wobei der mittlere Versetzungsabstand im
Mittelungsvolumen L* als oberes Limit herangezogen wird. Eine Voraussetzung fiir das
Quergleiten des Versetzungssegments ist, dass die resultierende Spannung auf dem Quer-
gleitsystem grofler als die auf dem betrachteten Gleitsystems ist. Das quergeglittene
Versetzungssegment kann unter Umsténden ausbauchen, sofern die resultierende Spannung
einen kritischen Wert tibersteigt. Hierzu wird der oben bereits motivierte Vorfaktor fiir

multi

die kritische Spannung einer Frank-Read-Quelle ¢ eingefithrt. Zur Beriicksichtigung
der Versetzungslingenzunahme beim Ausbauchen der Versetzung wird des Weiteren die

Konstante c”*¥~°"* in den Produktionstermen beriicksichtigt. Es gilt:

© 1
chrew _ mln{SGO 27TQS Lav} , & — _ (321&-b)
Zs 1 Q;Ibt
' 57 7_;“es > CmultiTScrit
Cmultl c [07 1]’ Cbowfout )2 — . . (3223_]:))
1 T;"es < CmultlTscrlt

Die Terme in den Evolutionsgleichungen ergeben sich zu:

screw P
QRO = K;SH( |ZGND’ - cos(fS)) S H (T =) (3.23a)

SSD screw P
g, oMo — <Qs + QGNDHC” | cos(fé))) “H (7 — ) (3.23b)

9 QGND ot S s
8 M ,cross
_atqcross — _ Cq,loss 9 =g, (323C)
=1 QS
a R,jcross — Sgn(ﬁ,lgcrew)a Klgrosscbowfout (323d)
8 QM ,cross __ a QM CrOSSCbow out (323@)

a 5Cross __ sgn( rcs)a Qéw Crossz\/ﬂ]_] ( res CmultiTscrit) ) (323f)
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Formalismus des homogenisierten Versetzungsreaktionsmodells

Das verwendete homogensierte Versetzungsreaktionsmodell basiert auf einer Kollisionsrate
von Versetzungen zweier Gleitsysteme ¢, 3, welche iiber das Verhéltnis der Versetzungs-
geschwindigkeit zu dem mittleren Versetzungsabstand auf dem Gleitsystem des Reakti-
onspartners Lz bestimmt wird. Die Berticksichtigung, dass das Aufeinandertreffen der
Versetzungen von beiden Versetzungen auf den unterschiedlichen Gleitsystemen initiiert
werden kann, motiviert die in Stricker und Weygand (2015), Roters et al. (2019) eingefiihrte
Versetzungsreaktionsdichte fiir das betrachtete Gleitsystem und die betrachtete Reaktions-
paarung. Eine Anwendung dieser Formulierung in einer Versetzungsnetzwerkformulierung
findet sich in Sudmanns et al. (2020). Dabei wird davon ausgegangen, dass Versetzungsseg-
mente, welche unmittelbar in einer Lomer-Verbindung gebunden sind, nicht an weiteren
Versetzungsreaktionen beteiligt sind. Folglich reduziert sich die potentiell reaktive Verset-

zungsdichte auf die mobile und stabiliserte Versetzungsdichte. Der Zusammenhang lautet:

Us

. (@QM’MM + 0 Qs’rem) X Qi\%s% + Qg/l%as (3.24a-b)

¢s~>§ =

Das jeweilige Verhéltnis der Anderung der Versetzungsreaktionsdichte zu der Rate der
entsprechenden kollidierenden Versetzungsdichten wird durch die reaktionsabhéngige
Versetzungsreaktionskonstante C™*“* beschrieben. Unter Verwendung von C™*¢* deren
Bestimmung und Abhéngigkeiten in Unterabschnitt 5.2.1 genauer untersucht wird, ergibt

sich die in dieser Arbeit verwendete Versetzungsreaktionsgleichung zu:

reac reac reac 1 1
(8,0 react 4 g, poreact) = (react (b |0yvs| /0¥ + 0f + o 075 \/ oM + @5) (3.25)

Hierbei muss jedoch berticksichtigt werden, dass aufgrund der lokalen Spannungszustande
nicht alle aus den Versetzungsreaktionen resultierenden Versetzungskonfigurationen auch
stabil wéren und folglich diese nicht gebildet werden oder reversibel ablaufen. Dies wird tiber
einen Vorfaktor zur Beschreibung des Anteils an stabilen Versetzungsreaktionen 7"t €
[0, 1] abgebildet. Wahrend die gleitfahigen und die kollinearen Reaktionen als irreversible
angenommen werden (78 = gl = 1) wird fiir die Lomer-Reaktionen der stabile
Anteil in Abhéngigkeit der lokalen Mikrostruktur und des Spannungzustandes modelliert.
Hierbei wird die Stabiltidt der Lomer-Verbindung tiber die Mobiltdt der Lomerarme
bestimmt [Rodney und Phillips (1999), Shin et al. (2001)]. Lomerarme bezeichnen jene

Versetzungssegmente, welche direkt mit der Lomer-Verbindung verbunden sind.

Dabei héangt die zur Versetzungsbewegung infolge des Ausbauchprozesses notwendige

Schubspannung von der Lénge der Versetzungssegmente ab. Folglich lasst sich fiir einen
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gegebenen Spannungszustand eine kritische Linge der Lomerarme LS auf den einzel-
nen Gleitsystem bestimmen, oberhalb derer sich die Lomer-Verbindung wieder auflosen
wiirde. Durch die Kopplung beider in der Lomer-Reaktion involvierten Gleitsysteme wird
die kritische Lénge fiir die jeweilige Reaktionspaarung L%°® herangezogen, wobei das
Gleitsystem mit der hoheren resultierenden Spannung fiir die Stabilitdt der Verbindung
ausschlaggebend ist. Durch einen Vergleich mit den im Mittelungsvolumen enthaltenen
Veretzungssegmentlédngen lésst sich der Anteil an stabilen und instabilen Lomer-Reaktionen

bestimmen.

Zur Modellierung der in Versetzungsnetzwerken enthaltenen Streuung der Versetzungslangen
mit Tendenz zu kleineren Versetzungslangen (vgl. DDD-Datenanalysen in Stricker et al.
(2018), Sills et al. (2018)) wird in dieser Arbeit eine Rayleigh-Verteilung fiir die Ver-
setzungslangen angenommen, deren Erwartungswert der mittleren Versetzungslénge im
Mittelungsvolumen entspricht. Der stabile Anteil an Lomer-Reaktionen ergibt sich durch
das Einsetzen der kritischen Lénge in die Verteilungsfunktion zu:

ubs 1

. LCI‘lt
Lcrlt — Lcrlt = min {Lcrlt Lcrlt} ’ nLomer =1— exp ( ( )

\/7Lav

Die Reversibilitdt der Lomer-Verbindung erfordert das Aufbrechen auch fiir bereits

s res|’ SSs
2 |7

) (3.26a-c)

existierende Lomer-Verbindungen zu modellieren. Hierzu wird die Anderung des stabilen
Anteils infolge einer Verkiirzung der kritischen Lénge bzw. Zunahme der resultierenden
Spannung auf den Gleitsystemen bestimmt. Die Terme in den Evolutionsgleichungen

ergeben sich zu:

_atgé\mreact - nreactcrreact( |’Us|\/m+ QISVI|’US|M M + ) (327&)
B C L S

a QM ,react

Ot = — é,_l/j_si i ds (3.27¢)
8, @éw,gliss _ pbow— out (9, QM gliss 4 5 QS ghSS) (3.27d)
P QL ,Lomer = (5, QM Lomer 4 5 QSLomer) (3.27e)
9,gSLomer — g, M:Lomer (3.271)
D, = sgn (779, g M ls2 \/257 H( res _ CmultiTScrit) (3.27g)
—0,0y = — |0m"" oy H(=0m""") (3.27h)

— 0,6 AS |at77Lomer|QSS H(_atnLomer> (3.271)
0,0y = (0,07 + 0:05)- (3.27))
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3.4 Numerische Umsetzung

Die CDD-Formulierung wurde in ein zweiskaliges numerisches Framework basierend auf
Schulz et al. (2019) implementiert und in eine eigens dafiir angepasste Version der paral-
lelen Finite-Elemente-Software M++ [Wieners (2010, 2005)] integriert. Dabei wird ein
Finite-Elemente-Ansatz mit je nach System Hexaeder- oder Tetraeder-Elementen und
linearen Ansatzfunktionen fiir die Verschiebungen im externen Problem sowie konstanten
Ansatzfunktionen fiir die Versetzungsdichten und einer impliziten Runge-Kutta diskonti-
nuierlichen Galerkin Methode mit vollem ,,upwind flux“ im internen Problem verwendet.
Vereinfachend, aber als effizient erwiesen, wird dabei die gleiche Vernetzung fiir beide
Skalen verwendet. Zur Losung der Gleichungssysteme wird eine Block-Jacobi Vorkondi-
tionierung und das GMRES Verfahren [Saad und Schultz (1986)] verwendet. Zur Losung
der gekoppelten Evolutionsgleichungen wird ein Splittingverfahren nach Strang (1968)
unter Verwendung der impliziten Mittelpunktsregelung mit konstanten Zeitschritten zur

Zeitdiskretisierung eingesetzt.

3.5 Datengetriebene Analysemethoden

Aufgrund der Zunahme der Grofle und des Umfangs von Datensédtzen im Bereich der
Kristallplastizitéit, werden Ansétze des maschinellen Lernens zunehmend auf Versetzungs-
strukturen angewendet [Bock et al. (2019), Steinberger et al. (2019), Hiemer und Zapperi
(2021)]. In dieser Arbeit werden datengetriebene Analysemethoden auf bereits existierende
DDD-Datensétze zur Identifikation von Versetzungsnetzwerk- und Reaktionscharakteristi-
ken angewendet, um somit einen Wissenstransfer von diskreten Ansétzen zu Kontinuums-
formulierungen und die Evaluation von verwendeten Kontinuumsanséatzen zu ermoglichen.
Das Ziel ist dabei die Ableitung von interpretierbaren, vollstdndig nachvollziehbaren, da-

tengetriebenen Modellen, welche die fundamentalen physikalischen Mechanismen abbilden.
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Arbeitsablauf

Der verwendete Ablauf ist in Abbildung 3.3 dargestellt und wird in Katzer et al. (2022)
detailliert beschrieben. Grundlagen sind DDD-Datensétze, in welchen der Mikrostruk-
turzustand zum jeweiligen Zeitpunkt als rdumliche Lage von verschiedenen diskreten
Versetzungslinien vorliegt, die untereinander verbunden sein kénnen und komplexe Verset-
zungsnetzwerkstrukturen bilden. Aus der Bewegung der diskreten Versetzungssegmente
unter Beachtung des jeweiligen Burgersvektors resultiert die plastische Verformung des
Materials. Auf diesen diskreten DDD-Datensatz konnen deskriptive Datenanalysen an-
gewendet werden, um ein besseres Verstandnis fiir das entstehende Versetzungsnetzwerk
zu erhalten, wie z. B. eine Analyse der zeitlichen Evolution der Versetzungslinienldngen

wéhrend der plastischen Materialdeformation.

Im Zuge einer Homogenisierung des diskreten Datensatzes innerhalb der gewahlten Mitte-
lungsvolumina werden die Daten in Kontinuumsgréfien iiberfiihrt, wie z. B. die Linienldnge
der Versetzungen in dem Mittelungsvolumen in die entsprechende Versetzungsdichte. Hier-

durch lassen sich die Daten mit den Gréflen aus Kontinuumsformulierungen vergleichen.

Durch den Einsatz von deduktiven Datenanalysen lassen sich Annahmen der Kontinu-
umsformulierung iiberpriifen. Dariiberhinaus lassen sich weitere Charakteristiken des
Versetzungsnetzwerkes identifizieren, wie z. B. die sogenannten Versetzungsreaktionsdich-
ten mittels der Homogenisierung von diskreten Versetzungsreaktionen und die plastische
Scherrate als die homogenisierte von den Versetzungen abgescherte Flache. Diese Kon-
tinuumsgroBlen des homogenisierten DDD-Datensatzes werden im Folgenden auch als

sogenannte ,Features® bezeichnet und dienen als Grundlage fiir die Anwendung von

Physikalische Mechanismen und
Homogenisierung Maschinelles Lernen  Versetzungsreaktionskonstanten

/~

Diskret Kontinuums-
iskreter
DDD- Modifizierter Datensatz mit den modell
Datensatz homogenisierter Versetzungsreaktions-
DDD-Datensatz konstanten
Uberpriifung Uberpriifung Uberpriifung
der Datenerhebung der Ansitze der Anforderungen

Abbildung 3.3: Der iterative Arbeitsablauf zum Wissenstransfer von diskreten Ar}séitzen zZu
Kontinuumsformulierungen mittels der Datenanalyse von Versetzungsnetzwerken. Ubersetzte
Abbildung aus [Zoller et al. (2021)].
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maschinellem Lernen zur Vorhersage von charakteristischen Groflen wie der Versetzungsre-
aktionsdichte.

Dabei wird der Datensatz im Zuge des sogenannten ,Feature-Engineering erweitert,
indem mathematische Operatoren auf einzelne Features und deren Kombinationen ange-
wendet und die resultierenden Groflen ebenfalls im Datensatz gespeichert werden. Eine
Hauptfunktion des Feature-Engineering ist die Umwandlung von nichtlinearen in lineare
Modellabhéngigkeiten. (Ein konkretes Beispiel anhand der Funktion y = /z liefern die
Features z1 = « und z, = \/T1 = \/x, wobei x5 mittels Feature-Engineering aus z; erzeugt
wird. Eine linearer Abhéngigkeit besteht hierbei lediglich zwischen y und der mittels

Feature-Engineering erzeugten Grofle: y k xy, aber y o xs.)

Im néchsten Schritt werden Methoden des maschinellen Lernens auf den erweiterten, homo-
genisierten Datensatz angewendet unter Einbezug der von aus Expertenwissen hergeleiteten
Modellgleichungen. In dieser Arbeit ist dies die physikalisch motivierte Formulierung der
Versetzungsreaktionsratendichten nach Gleichung 3.25 und die sogenannte multiple linea-
re Regression als Methode des maschinellen Lernens. Die Wahl der multiplen linearen
Regression als verwendete Vorhersagemethode erfolgt mit der Intention, die Modellkom-
plexitat zu reduzieren und ein hohes Mafl an Interpretierbarkeit und Nachvollziehbarkeit

zu gewahrleisten.

Die Methode des maschinellen Lernens validiert die Modellgleichung und liefert die in
dieser Arbeit gesuchten Versetzungsreaktionskonstanten, welche die Evolution der Verset-
zungsreaktionen spezifiziert. Diese konnen in die CDD-Formulierung integriert werden.
Es sei angemerkt, dass die einzelnen Arbeitsschritte sorgfaltig iberpriift werden miissen,
um unerwiinschte Artefakte zu vermeiden und die Anforderungen und Voraussetzungen
des Folgeschrittes zu berticksichtigen. So kann z. B. ein zu klein gewéahlter Zeitschritt
fiir die Ratengleichung dazu fithren, dass das diskrete Verhalten der Versetzungen in der
DDD-Formulierung keine addquate Kontinuumsbeschreibung ermoglicht (materialwissen-
schaftliches Artefakt), oder ein zu grofi gewahlter Zeitschritt reduziert die Datenmenge zu
stark fiir eine sinnvolle Anwendung von datenwissenschaftlichen Methoden (Artefakt der

Datenwissenschaft).

Multiple lineare Regression

Bei der multiplen linearen Regression werden lineare Modelle in allen Features angenom-

men. Folglich weist das Modell eine lineare Abhéingigkeit der Zielvariablen y™ %% von den

jeweiligen Features, welche in der Matrixform XMIR

ML

notiert werden, und den Regressi-

onskoeffizienten ¢M"™® auf. Zusitzlich werden etwaige Storgrofen, wie z. B. eine zufillige
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Streuung der Messergebnisse, iiber die Addition eines Fehlerterms € beriicksichtigt.

Die Modellgleichung ergibt sich zu: yMEf = XMLE[MLR] 4 MLE

In dieser Arbeit werden die Storgréfien entsprechend ihres Erwartungswertes zu Null gesetzt.
Die Zielvariablen sind in dieser Arbeit die Anderungsraten der Versetzungsreaktionsdichten,
deren wahren Werte im homogenisierten DDD-Datensatz vorliegen. Die Features umfassen
die rechte Seite der Gleichung 3.25, wobei die Regressionskoeffizienten die Reaktionskon-
stanten beinhalten und iiber die Methode der kleinsten Quadrate abgeschétzt werden. Die
Vorhersagequalitit des Regressionsmodells wird mittels des Determinationskoeffizienten R?,
auch Bestimmtheitsmafl genannt, bewertet und liegt unter Beriicksichtigung der verschwin-
denden Storgréfie im Intervall R? € (—oo, 1]. Hierbei beschreiben niedrige R?-Werte eine
schlechte Vorhersage und hohe R%-Werte eine gute Vorhersage. Die Berechnungsvorschrift

fir den Determinationskoeffizienten lautet [siche u.a. Barrett (1974)]:

>y — yMER)?

RP=1-
Zi(yi - ?j)Q

(3.28)

Hierbei bezeichnet y; die wahren Werte der Zielvariable, yMX® die geschitzten Werte und

y den empirischen Mittelwert der wahren Werte. Fiir die Vorhersage des Mittelwertes der

Zielvariablen (yMIft = §) strebt R? folglich gegen Null, wohingegen R? fiir eine exakte
Vorhersage (yML% = y;) den Wert 1 annimmt.
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Im Folgenden werden die betrachteten Systeme beschrieben, einschliefSlich des Materials,
der Kristallorientierung, der Geometrie und der Belastung. Dies beinhaltet Mikropillars
unter Druckbelastung, Mikrokragarme unter Biegebelastung und Mikrodrahte unter Torsi-
onsbelastung. Folglich umfassen die Beanspruchungen je nach betrachtetem System sowohl
Normalspannungen, Schubspannungen als auch Kombinationen davon und resultieren
in homogenen sowie inhomogenen externen Spannungszustdnden im Systemquerschnitt.
Um elementare Erkenntnisse a priori iiber die erwarteten Gleitsystemaktivitiaten, deren
Interaktion und die voraussichtlich resultierenden GND-Typen im vom externen Span-
nungsfeld induzierten Versetzungsaufstau zu erhalten, werden umfassende Systemanalysen
durchgefiihrt.

Betrachtete Materialien

Diese Arbeit fokussiert sich auf das Materialverhalten von einkristallinen kfz Metallen,
insbesondere von Aluminium, Kupfer und Gold. Folglich ist das elastische Materialver-
halten im Allgemeinen anisotrop und der Elastizitatstensor (vgl. Gleichung 3.1c¢) kann
unter Ausnutzung der kubischen Symmetrie durch die drei Komponenten {C\,,,, C\ 5, Chsos }
charakterisiert werden. Dabei dient der Zener-Anisotropiefaktor A als Maf fiir die Ab-
weichung des mechanischen Verhaltens vom isotropen Sonderfall (A = 1). Fir niedrige
Zener-Anisotropiefaktoren oder polykristalline Mikrostrukturen ldsst sich ein isotropes
Verhalten anndhern [Date und Andrews (1969)], welches u. a. zur Berechnung der internen

Spannungsterme angenommen wird (vgl. Gleichung 3.9 und Gleichung 3.10).

Im Zuge dieser Arbeit werden Einkristalle mit unterschiedlichen Kristallorientierungen
einschlieflich der Hochsymmetrieorientierungen (100), (110) und (111) untersucht.
Fiir die initiale Mikrostruktur wird eine totale Versetzungsdichte in der Gréflenordnung
von 102 — 1013 m~2 angesetzt, was einem unverformten bis leicht verformten Material

entspricht.
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4. Systeme und Systemanalysen

Die verwendeten materialabhédngigen Parameter sind in Tabelle 4.1 angegeben. Des Wei-
teren werden fir alle betrachteten kfz Metalle die Eintrdge der Interaktionsmatrix des
FlieBspannungsterms (siehe ag; in Gleichung 3.10) entsprechend der Erkenntnisse von
DDD-Simulationen aus der Literatur nach Kubin et al. (2008b) zu {aseir = 0, 122; Geopia =
0,122; apiren = 0,07; Gomer = 0,122; agiss = 0,137; acou = 0,625} oder nach Akhondzadeh
et al. (2020) zu {ascr = 0,3; aGeopla = 0,152; apirer, = 0,083; Giomer = 0,326; agriss =
0,661; acuy = 0,578} gewahlt. Der gemittelte Wert nach der Taylor-Formulierung wird
Madec et al. (2002) folgend zu o = 0, 35 gesetzt. Zur Berechnung der Quergleitwahrschein-
lichkeit (siche Gleichung 3.20) wird die Normalisierungskonstante zu § = 10° [Weygand
et al. (2002)], die jeweiligen Referenzwerte fir die Versetzungslange und die Zeit zu
Lo=10"%m und ¢, = 107 s [Weygand et al. (2002)], das Aktivierungsvolumen fiir Kupfer
zu Voot = 30002 [Bonneville et al. (1988), Kubin et al. (1992)] und fiir Gold zu V,o, = 17,262
[Saada (1991)] und die Temperatur zur Raumtemperatur 7' = 293,15 K gewéhlt. Die

Reaktionskonstanten konnen z. B. Sudmanns et al. (2019) entnommen werden.

Tabelle 4.1: Verwendete Materialparameter von Aluminium, Kupfer und Gold. Die Werte fiir die
kubischen Elastizitdtstensorkomponenten und die Zener-Anisotropiefaktoren sind aus Rosler et al.
(2019) entnommen. Daraus lassen sich der Schubmodul und die Querkontraktionszahl fiir eine
isotrope Betrachtung nach Date und Andrews (1969) ermitteln. Die Liange des Burgersvektors
ist in Davey (1925) angeben, der Widerstandskoeffizient u. a. in Mason und Rosenberg (1966),
Kubin et al. (1992), Zhang et al. (2014) und die Schubspannung beim Ubergang zur Stufe III in
Kubin et al. (1992), Berner (1960).

{Ci111y Ching, Coagy } [10°Pa) - A[-] {p, v} [10°Pa,-] b[10°m] B[Pas] 7/ [106 Pa

Al {108; 61;29} 1,23 {27;0,347} 0,286 10~ 5
Cu {168;121; 75} 3,22 {40: 0,367} 0,254 5x1075 28
Au {186; 157; 42} 1,89  {24;0432} 0,287 10~ 10

4.1 Mikropillar unter Druckbelastung

Der in dieser Arbeit untersuchte Mikropillar unter einachsiger Druckbelastung aus Zoller
et al. (2021) weist wie in Abbildung 4.1 dargestellt einen quadratischen Querschnitt auf und
besitzt ein Aspektverhdltnis, demnach die Lange (in y-Richtung des Koordinatensystems
(KOS)) das dreifache der Kantenlédnge a des Querschnittes betrégt. Die Systemgrofie wird
zu a = 10 um gewéhlt. Der Pillar ist am unteren Ende fest fixiert (up|,—o = 0) und die
Belastung wird am oberen Ende weggesteuert mit einer konstanten Dehnrate aufgebracht

(uply=sqs : 0™ = —4 x 10° L e, ® e, = konst), wobei die Querkontraktion nicht behindert
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4.1. Mikropillar unter Druckbelastung

Gleitsysteme und Resultierende
AAE Schmid-Faktoren plastische Verformung
' .. T
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Abbildung 4.1: Darstellung eines realen und modellierten Mikropillars unter einachsiger Druck-
belastung, sowie der Orientierung der Gleitsysteme, deren Schmid-Faktoren und die aus den
Gleitsystemaktivitaten resultierende plastische Verformung fiir eine (110) Kristallorientierung.
Bearbeitete Abbildung aus [Zoller et al. (2021)].

wird. Die Seitenoberflichen werden als spannungsfrei angenommen (¢y = 0). Folglich weist
der idealisierte externe Spannungszustand lediglich eine Normalspannungskomponente auf
(0" = 0'e, ® e,) und ist homogen im ganzen System (o™ # o™*(z,y, z)). Aufgrund
des homogenen Spannungszustandes wird erwartet, dass die mobilen Versetzungen sich
nicht im Inneren aufstauen, sondern das System iiber die Oberflichen verlassen und es

somit zu keiner Akkumulation von GND-Dichte im System kommt [Zoller et al. (2021)].

Fir die untersuchte (110) Orientierung betragt der Schmid-Faktor m, = Uelxt o™t . M,
lediglich fiir vier Gleitsysteme einen Wert ungleich Null: {B2, B4, C1,C3}. Diese vier
Gleitsysteme werden in der Mikrostrukturevolution als aktiv erwartet, wahrend die anderen
als inaktiv erwartet werden [Zoller et al. (2021)]. Es sei angemerkt, dass das Vorzeichen des
Schmid-Faktors von der gewahlten Richtung der Gleitebenennormalen und Gleitrichtung
abhdngig ist und fiir die Aktivitdt eines Gleitsystems der Betrag des Schmid-Faktors aussa-
gekréftig ist. Die aus den Gleitsystemaktivtaten resultierenden plastischen Verformungen
lassen sich jeweils auf den Gleitebenen nach Gleichung 3.3 zusammenfassen und unter der
Annahme einer gleichgrolen Gleitsystemaktivitdt durch ein nur fiir die plastische Verfor-
mung reprasentatives Gleitsystem veranschaulichen. Es sei darauf hingewiesen, dass infolge
der Gleitsystemaktivtaten zur Relaxation der Druckbelastung eine plastische Verformung

in x-Richtung, nicht aber in z-Richtung fir das betrachtete System erwartet wird [Zoller
et al. (2021)].

Unter Einbezug der Versetzungsreaktionsmatrix (siehe Abbildung 3.2) lasst sich eine weitere
Charakteristik des Systems erkennen. Die Versetzungsreaktionen zwischen den vier aktiven
Gleitsystemen beschrianken sich auf die Lomer-Reaktionen, Selbstinteraktionen, koplanare
sowie Hirth-Reaktionen [Zoller et al. (2021)] und enthalten folglich keine gleitfahigen
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4. Systeme und Systemanalysen

Reaktionen und Quergleitmechanismen als Multiplikationsmechanismen. Moglicherweise
ablaufende gleitfahige Reaktionen zwischen einem aktiven und inaktiven Gleitsystem

fithren zur Bildung von neuen Versetzungssegmenten auf inaktiven Gleitsystemen.

4.2 Mikrokragarm unter Biegebelastung

Der in dieser Arbeit untersuchte Mikrokragarm unter Biegebelastung weist wie in Abbil-
dung 4.2 dargestellt einen quadratischen Querschnitt auf, wobei die Balkenlédnge L (in
x-Richtung des KOS) das vierfache der Kantenldnge a des Querschnittes betrégt. Die Sy-
stemgrofe wird zu a = 5 pm gewéhlt. Der Balken ist am linken Ende fest fixiert (up|,—o = 0)
und die Belastung wird am rechten Balkenende weggesteuert mit einer konstanten Ver-
schiebungsrate aufgebracht (Jyup|y,—4q = —107" = e, = konst), wobei die Verschiebungen
in die anderen Raumrichtungen nicht behindert werden. Die Seitenoberflichen werden als
spannungsfrei angenommen (ty = 0). Aufgrund der Belastung kommt es zu einer Superpo-
sition von Normal- und Schubspannungen (o = (e, ® e,) + 7(e, ® €, + €, R €,,))

t(x,y)) inklusive eines Zug-

und einem inhomogenen Spannungsfeld im System (o' = o
und eines Druckbereichs. Folglich wird ein Versetzungsaufstau an den jeweiligen neutralen

Flachen im Inneren des Systems erwartet.

Um den Einfluss der Normalspannungen im Verhéltnis zu den Schubspannungen ab-
zuschétzen wird die Bernoulli-Balkentheorie fiir einen rein elastischen Fall herangezogen.
Im Folgenden bezieht sich F' auf jene am rechten Balkenende aufgebrachte Kraft, die
in der Verschiebung up resultiert. Die Schnittkraft @), ist entlang der x-Achse konstant,

wohingegen das Biegemoment M, linear entlang der x-Achse verlduft. Unter Einbezug des

u=0 Kristallorientierung: (100) %y = UD 0,.(2,y): Tyz(y): Dominante Spannungskomponente:
! Y

' ? -a
L0

|Ty$ (y)l > |0'xm($7 y)|

Abbildung 4.2: Darstellung des Mikrokragarms unter Biegebelastung einschliefflich der Gleitsy-
stemorientierung fiir die (100) Kristallorientierung und des Verlaufs der Spannungskomponenten.
Hierbei ist eine schematische Kennzeichnung der Bereiche mit dominanten Schubspannungskom-
ponenten in gelb angegeben.
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4.2. Mikrokragarm unter Biegebelastung

konstanten axialen Flichentragheitsmomentes I, = a*/12 ergeben sich die Normalspannung
0z, und Schubspannungen 7, bzw. 7., zu:

M, (z) a 6Q, 1 y 1

M.(z) = F(z—da), 0us(t,y) = =——(=5), Q=-F 7.(y) =

Folglich erreicht die Normalspannung ihr Maximum an der Einspannung und dort an der
Oberflache, wohingegen die Schubspannungen ihr Maximum auf halber Hohe des Balkens
iiber die gesamte Lénge des Balkens erreichen. Es gilt:

F4a 3F |02z |maz 4+ 4a

|O—x:c($a y)|ma:1: = 6?7 ’Tyx(y)’max = 5?7 |Tyx’max == a = 16. (4.2&—0)

Fir das betrachtete System betragt die maximale Normalspannung das 16-fache der
maximalen Schubspannungen. Folglich wird die Normalspannung als die dominante Span-
nungskomponente fiir die Mikrostrukturevolution erwartet. Hierbei sei angemerkt, dass sich
das Verhéltnis der Spannungskomponenten lokal unterscheidet und es Bereiche wie in der
Nahe der neutralen Fliache oder dem freien Balkenende gibt, an denen die Schubspannungen

die Normalspannung iibersteigen.

Fir die untersuchte (100) Kristallorientierung lassen sich die Schmid-Faktoren fiir die
unterschiedlichen Spannungskomponenten {m‘s’eXt, mgm} bzw. Zug- und Druckbereiche
{mo,ext>0

S )

m?™'<%Y getrennt voneinander ausrechnen. Deren Werte sind in Tabelle 4.2
angegeben. Da die Werte der Spannungskomponenten sich lokal unterscheiden, gilt dies
auch fiir den gesamten Schmid-Faktor. Unter Einbezug der Schmid-Faktoren lassen sich
die Gleitsysteme in drei Gruppen einteilen: {A3,B4,C3,D4} koénnen sowohl die Normal- als
auch die Schubspannungen relaxieren, wohingegen {A6,B5,C5,D6} nur die Normalspan-
nungen und {A2,B2,C1,D1} nur die Schubspannungen relaxieren konnen. Es sei darauf
hingewiesen, dass fiir die erste Gleitsystemgruppe die Triebkraft auf die Versetzungen
infolge der Schubspannung die Triebkraft infolge der Normalspannung je nach Zug- oder
Druckbereich verstirkt bzw. abschwécht. Damit kommt es bei einem ausreichend grofiem
Einfluss der Schubkomponente zu einer Verlagerung des Versetzungsaufstaues auflerhalb
der Balkenmitte, wobei die Richtung vom jeweiligen Gleitsystem abhéngig ist. Im Gegen-
satz dazu wird der Versetzungsaufstau der zweiten Gleitsystemgruppe in der Balkenmitte
fiir die gesamte Balkenldnge erwartet und fiir die dritte Gleitsystemgruppe wird gar kein

Versetzungsaufstau erwartet.

Aufgrund der Dominanz der Normalspannung und der Unabhéngigkeit des Spannungs-
feldes entlang der Balkentiefe (in z-Richtung des KOS) wird erwartet, dass die jeweilige
aufgestaute Versetzung entlang des Burgersvektors 3 (fiir die Gleitebenen A und C) bzw.
4 (fiir die Gleitebenen B und D) verlduft (vgl. Abbildung 4.2). Dadurch lassen sich die zu
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Tabelle 4.2: Schmid-Faktoren fiir den Kragarm unter Biegebelastung mit einer (100) Kristal-
lorientierung in Abhéngigkeit von den jeweiligen Spannungskomponenten (Normalspannung:

t t . . t t
7*" und Schubspannung: m[ ), sowie Zug- und Druckbereiche ({mgZ"~ =% mg™ <%}).

s

A3 B4 C3 D4 A6 B5 C5 D6 A2 B2 Cl1 D1
ot >0 1 1 1 1 1 1 1 1
m s % v oW v v v v 0000 000
ot <0 1 1 1 1 1 1 1 1
mY % % % v v v v w00 000
A NS U U N 0 0 0 0 L L L L
s V6 V6 V6 V6 V6 V6 6 /6

erwartenden Schrauben- und Stufenanteile der GND-Dichte abschétzen, wobei der Schrau-
benanteil (I-d,)? betrigt. Demnach besitzt die GND-Dichte fiir die erste Gleitsystemgruppe
{A3,B4,C3,D4} einen reinen Schraubencharakter (z.B. fiir A3: (d3 - d3)* = 100 %), wohin-
gegen sie sich fir die zweiten Gleitsystemgruppe {A6,B5,C5,D6} voraussichtlich aus 25 %
Schrauben- und 75 % Stufencharakter zusammensetzt (z.B. fir A6: (ds - dg)* = 25%).

Die aus den Gleitsystemaktivtiaten resultierenden plastischen Verformungen lassen sich
jeweils bzgl. des gemeinsamen Burgersvektors nach Gleichung 3.3 zusammenfassen und
unter der Annahme einer gleichgrofien Gleitsystemaktivitdt durch ein nur fiir die plastische
Verformung reprasentatives Gleitsystem veranschaulichen. Dies ist fiir die Gleitsystemakti-
vitaten infolge der Normalspannung in Abbildung 4.3 und infolge der Schubspannungen in
Abbildung 4.4 dargestellt. Als Resultat der Mikrostrukturevolution zur Relaxation der
Normalspannungen werden auch plastische Verformungen senkrecht zur Balkenldnge, also
sowohl in y- als auch in z-Richtung, erwartet, wohingegen die zwei Gleitsystemgruppen
{A3,B4,C3,D4} und {A2,B2,C1,D1} die Komponenten der aufgebrachte Scherbelastung

unmittelbar relaxieren konnen.

48 B4 B5 ‘ A2lf] [Ned

Abbildung 4.3: Interaktion der Gleitsystemaktivitdten infolge der Normalspannungen des
Kragarms und deren nur fiir die plastische Verformung repriasentative Gleitsysteme.

43 B4 iB) A2

']

Abbildung 4.4: Analog zu Abbildung 4.3, jedoch fiir Schubspannungen.
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4.3 Mikrodrahte unter Torsionsbelastung

Der in dieser Arbeit untersuchte Mikrodraht unter Torsions-
belastung aus Zoller und Schulz (2020) weist wie in Ab- u(z, 2) (100)

bildung 4.5 dargestellt einen runden Querschnitt auf und

besitzt ein Aspektverhéltnis, demnach die Drahtlinge das
vierfache des Drahtradius R = ¢/2 betriagt. Die Systemgrofe

wird zu a = 24 pm gewdéhlt. Die Torsionsbelastung wird

symmetrisch auf der Ober- und Unterseite des Drahtes

aufgebracht und erfolgt weggesteuert mit einer konstan- U({ i
ten Drehwinkelrate 9,0 = 0.15° x 107° % = konst um die @
Drahtachse (in y-Richtung des KOS). Die Verschiebungen i -
in Richtung der Drahtachse werden nicht behindert, le-

Abbildung 4.5: Systembe-

schreibung des Mikrodrahtes
Starrkorperbewegungen zu vermeiden. unter Torsionsbelastung.

diglich das Zentrum auf der Unterseite ist fest fixiert, um

Folglich ergeben sich die Dirichlet-Randbedingungen unter Verwendung des Einheitstensors
1 und einer Rotationsmatrix R, (y) bzgl. der Drahtachse zu: up|y—2, = (Ry(§) — ]l) [x],
Up|y—o = (Ry(—g) - ]l) [] und up|,—o = 0. Die Mantelfliche wird als spannungsfrei
angenommen (txy = 0). Die Torsionsbelastung fiihrt zu Schubspannungen in Umfangsrich-
tung im Drahtquerschnitt o®*(r, ¢) = 7%(r)(es ® €, + e, ® e,), die im rein elastischen
Fall linear von der Mittelachse zur Randoberfliche ansteigen (7°(r) = £75). Hierbei
beschreibt r die radiale und ¢ die Winkelkomponente des verwendeten Zylinderkoordina-
tensystems. Zur Transformation der Zylinderkoordinaten in die kartesischen Koordinaten
werden folgende Zusammenhénge verwendet: r = /22 + y? und es = cosg e, — singe,.
Das Spannungsfeld ist somit inhomogen und die beiden Schubspannungskomponenten 7,
und 7., weisen im Drahtquerschnitt sowohl eine neutrale Achse als auch unterschiedliche
Bereiche mit entgegengesetztem Vorzeichen auf. Folglich wird ein Versetzungsaufstau
im Inneren des Systems erwartet, wobei die Orientierung des Aufstaus vom jeweiligen
Gleitsystem abhangt [Zoller und Schulz (2020)].

Des Weiteren variieren die Schmid-Faktoren eines einzelnen Gleitsystems lokal (mg =
M - 1)zt ™% (z, 2)) und konnen lediglich fur die individuelle Betrachtung der einzel-
nen Spannungskomponenten 7., und 7., als konstante Werte angegeben werden. Zur
Abschétzung der Gleitsystemaktivitaten wird der jeweilige maximal auftretende Schmid-

Faktor m}'** herangezogen, der unter dem Winkel ¢** der Winkelkoordinate auftritt. Die
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Tabelle 4.3: Maximale Schmid-Faktoren der Gleitsysteme im Mikrodraht unter Torsionsbe-

lastung in Abhéingigkeit von der Kristallorientierung. Tabelle entnommen aus [Zoller et al.
(2023)].

B2 B4 B5 Cl C3 C5 A2 A3 A6 DI D4 D6
(100): m™> 04 06 04 04 06 04 04 06 04 04 06 04
(110): m™> 05 05 08 05 05 08 05 05 1 05 05 1
(111): m™ 1 1 1 07 07 03 03 07 07 07 03 0.7

1

(111)

@ POOD

Abbildung 4.6: Riumliche Orientierung der Gleitsysteme und der jeweiligen spannungsfreien
Linien in den Mikrodrihten unter Torsionsbelastung. Fiir eine (1 0 0) Kristallorientierung verhalten
sich die Gleitebenen C und D analog zu A und B. Fiir die (110) Kristallorientierung verhalt sich
die Gleitebene C analog zu B und die Gleitebene D analog zu A, wahrend sich fiir eine (111)
Kristallorientierung die Gleitebenen C und D analog zu A verhalten. Abbildung entnommen aus
[Zoller et al. (2023)].

maximalen Schmid-Faktoren der Gleitsysteme sind in Tabelle 4.3 und die dazugehérigen
Winkel in Tabelle 4.4 angegeben und berechnen sich zu [Zoller et al. (2023)]:

o™ () = M- (cos PI (e, ®e,+e,e,)-sin qbgnax(ey®ez+ez®ey)) :
(4.3)
Dariiber hinaus gibt der Winkel ¢** auch die Orientierung der spannungsfreien Achse

@ ' Text

auf dem jeweiligen Gleitsystem bzw. dessen Reprasentanten an. An dieser Linie wiirde
sich eine einzelne Versetzung bei einer reinen externen Belastung ohne Wechselwirkungen
mit anderen Versetzungen aufstauen. Es sei angemerkt, dass die Wechselwirkungen und
Reaktionen mit Versetzungen anderer Gleitsysteme die Position und Orientierung der
akkumulierten GNDs im System beeinflussen. Trotzdem soll diese theoretische Betrachtung

zur Abschétzung der Zusammenhénge und des Systemverhaltens herangezogen werden.

Die Projektion der spannungsfreien Linie I$/ des jeweiligen Gleitsystems auf den Quer-
schnitt des Drahtes (Ebennormale in y-Richtung) kann iiber den Richtungsvektor egmax =

(cos ¢ 0, — sin gbz,”“””)T angegeben werden und verlauft durch die Torsionsachse. Zur
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4.3. Mikrodréhte unter Torsionsbelastung

Tabelle 4.4: Angabe der Winkel, unter denen die maximalen Schmid-Faktoren auf den jeweiligen
Gleitsystemen auftreten, sowie der Zusammensetzung fiktiver GNDs parallel zu den jeweiligen
spannungsfreien Linien auf den einzelnen Gleitebenen. Tabelle entnommen aus [Zoller et al.
(2023)].

B2 B4 B5 c1 C3 GCb A2 A3 A6 D1 D4 D6
PTar 0°  45°  90° 0° 135° 90° 0° 135° 90° 0°  45°  90°

% Schraube 25% 100% 25% 25% 100% 25%  25% 100% 25% 25% 100% 25%
T Stufe % 0% % % 0% % % 0% % % 0% 75%
o7 145° 35° (° 35° 145°  0° 35°  35°  35°  145° 145° 145°
S)

- Schraube 89% 89% 100% 89% 89% 100% 25% 25% 100% 25% 25% 100%

Stufe  11% 11% 0% 11% 11% 0%  75% 75% 0%  75% 75% 0%

o7 r 120° 60°  0° 104° 76°  0° 120°  44°  16° 136° 60° 164°
Schraube 100% 100% 100% 68% 68% 100% 100% 68% 68% 68% 100% 68%
Stufe 0% 0% 0% 32% 32% 0% 0% 32% 32% 32% 0% 32%

(111)

Angabe des Richtungsvektors der spannungsfreien Linie e,y auf der jeweiligen Gleitebene,
welche tiber den Normalenvektor charakterisiert wird, wird die y-Komponente benotigt.

Die Berechnung erfolgt mittels den Restriktionen [Zoller et al. (2023)]: e,ss - m, = 0 und

|e,sr|| = 1. Die rdumliche Orientierung der einzelnen Gleitsysteme und der jeweiligen
spannungsfreien Linien in den Mikrodréhten unter Torsionsbelastung ist in Abbildung 4.6

fiir die verschiedenen Kristallorientierungen dargestellt.

Unter Berticksichtigung der Orientierung der Burgersvektoren ergibt sich der Schrauben-
anteil einer fiktiven GND parallel zur spannungsfreien Linie auf den einzelnen Gleitebenen
Zu: (€psr - d,)?. Die resultierenden Schrauben- und Stufenanteile fiir die verschiedenen
Gleitsysteme in Abhéngigkeit von der Kristallorientierung sind in Tabelle 4.4 aufgeli-
stet. So werden z. B. fiir eine (100) Kristallorientierung fiir das Gleitsystem B4 reine
Schraubenversetzungen und fiir das Gleitsystem B5 ein Schraubenanteil von 25 % und ein

Stufenanteil von 75 % fiir die GNDs im Versetzungsaufstau vorhergesagt.

Die dazugehorige Berechnung wird im Folgenden beispielhaft fiir das Gleitsystem B5
fir eine (100) Kristallorientierung detailliert angegeben. Aus ¢2* = 90° folgt, dass die
auf den Querschnitt des Drahtes projezierte spannungsfreien Linie parallel zur z-Achse

verliuft: egmax = (0,0, —1)T. Der Richtungsvektors der spannungsfreien Linie ist zunachst

unbekannt und wird unter Verwendung zweier Variablen zu ey = ¢*™ (0,c,, —1)T
B5
definiert. Aus der Restriktion €ps - Mps = &\/r;(cy — 1) = 0 folgt ¢, = 1 und aus
legsr || = [le™o™ (0,1, -1)" || = 1 folgt anschlieBend "™ = % Der Schraubenanteil einer
B5

fiktiven GND parallel zur spannungsfreien Linie auf dem Gleitsystem B5 ergibt sich

schlieBlich zu (e,ss - ds)” = (5 (0, 1, )" 5 (-1,1,007)2 = 25%.
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4. Systeme und Systemanalysen

Tabelle 4.5: Gleitsystemgruppen basierend auf dem Schmid-Faktor und moglicher Verset-
zungsreaktionen in Abhéangigkeit von der Kristallorientierung. Hierbei wird die Anzahl an
Gleitsystemgruppen mit S und die Gruppe mit den héchsten Schmid-Faktoren als primére
Gleitsystemgruppe bezeichnet. Ubersetzte Tabelle aus [Zoller et al. (2023)].

Orientierung S Primére Gruppe Weitere Gleitsystemgruppen
(100) 2 {B4,03,A3,D4} {B2,B5,C1,C5,A2,A6,D1,D6}
(110) 4 {A6,D6} {B5,C5}, {A2,A3,D1,D4}, {B2,B4,C1,C3}
(111) 3 {B2,B4,B5} {C1,C3,A3,A6,D1,D6}, {C5,A2,D4}

Abbildung 4.7: Interaktion der Gleitsystemaktivitdten infolge der lokal variierenden Torsions-
spannungskomponenten des Mikrodrahtes und deren repréasentative fiktive Gleitsysteme fiir die
(100) Orientierung. Abbildung mit gednderter Anordnung entnommen aus [Zoller und Schulz
(2020)].

Eine Klassifizierung der Gleitsysteme in Abhédngigkeit von der Kristallorientierung kann
auf der Grundlage der Schmid-Faktoren (siehe Tabelle 4.3) unter Beriicksichtigung der
moglichen Versetzungsreaktion zwischen den einzelnen Gleitsystemen (siehe Abbildung 3.2)
vorgenommen werden. Der Einfluss der potentiellen Versetzungsreaktionen auf die Klassifi-
kation wird fiir die (110) Kristallorientierung und die Gleitsysteme A2 und B2 deutlich.
Beide Gleitsysteme besitzen denselben Schmid-Faktor, unterscheiden sich aber in ihrer
Beziehung zu den Gleitsystemgruppen {A6,D6} und {B5,C5}, welche unterschiedliche
Schmid-Faktoren aufweisen. Die resultierenden Gleitsystemgruppen sind in Tabelle 4.5

aufgelistet.

Die aus den Gleitsystemaktivtéiten resultierenden plastischen Verformungen lassen sich
jeweils nach Gleichung 3.3 zusammenfassen und unter der Annahme einer gleichgrofien
Gleitsystemaktivitiat durch ein nur fiir die plastische Verformung reprasentatives fiktives
Gleitsystem veranschaulichen [Zoller und Schulz (2020)]. Hierbei missen die lokalen
Unterschiede der Gleitsystemaktivitdten beachtet werden, welche sich in den Vorzeichen der
lokalen Schmid-Faktoren aufgrund des inhomogenen Spannungsfeldes widerspiegeln. Dies
ist in Abbildung 4.7 fiir die (100) Kristallorientierung dargestellt, wobei auch die fiir die
jeweilige Gleitsystemaktivitit relevanten Kombinationen der Schubspannungskomponenten

und deren Auspriagung im Drahtquerschnitt illustriert sind.

Hierbei wird deutlich, dass die resultierende plastische Verformung der zwei identifi-

zierten Gleitsystemgruppen, welche sich aufgrund des Spannungsfeldes wiederum in
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4.3. Mikrodréhte unter Torsionsbelastung

a) = — + +
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Abbildung 4.8: Darstellung der beiden méglichen Spannungsrelaxationsmechanismen mittels
plastischer Verformung ((a)—(b) und (a)—(c) bzw. Initial — Belastet — Relaxiert — Unbelastet)
und die Auswirkungen auf die bleibende Missorientierung. Die verformte Struktur ist in schwarz,
die elastische Verformung durch blaue Pfeile, die plastische Verformung durch graue Linien und
die durch die plastische Verformung induzierte Missorientierung durch violette Pfeile dargestellt.
Ubersetzte Abbildung aus [Zoller et al. (2023)].

zwei Untergruppen aufteilen lassen, jeweils auf einer unterschiedlich orientierten Ebe-
ne stattfindet: {B4,C3,A3,D4} in der zur Belastungsebene parallelen x,z-Ebene und
{B2,B5,C1,C5,A2,A6,D1,D6} in der zur Belastungsebene senkrechten y,x- bzw. y,z-Ebene
[Zoller und Schulz (2020)]. Die zwei moglichen Schubspannungsrelaxationsmechanismen
werden in Abbildung 4.8 fiir ein vereinfachtes System thematisiert und deren Auswirkungen
auf die bleibende Missorientierung (Berechnung siehe A.1.1 im Appendix) untersucht. Die
Schubspannungsrelaxation (Belastet — Relaziert in Abbildung 4.8) erfolgt dabei wie folgt
[Zoller und Schulz (2020)]:

(I) Die effektive Gleitsystemaktivitit findet in einer Ebene parallel zur Belastungsebene
statt, so dass die elastische Verformung (siehe 35 in (a)) in eine plastische Verformung

transformiert wird (siche 85 in (b)).

(IT) Die effektive Gleitsystemaktivitat findet in einer Ebene senkrecht zur Belastungs-
ebene statt, so dass ein zusitzlicher, elastischer Gegenpart (siche 35, in (c)) zur
Scherbelastung (siche 55} in (a) und (c)) entsteht. Der schiefsymmetrische Charakter
des elastischen Verschiebungsgradienten fithrt zu einer entsprechenden Rotation
der Konfiguration. Da der elastische Verzerrungstensor den symmetrischen Teil des
elastischen Verschiebungsgradienten beschreibt, heben sich die beiden transponierten

Komponenten auf und das Kontinuum ist spannungsfrei.

Nach der Entlastung verbleibt die plastische Verformung des Materials, wobei der schiefsym-
metrische Anteil eine Rotation des Materials beschreibt. Wie in Abbildung 4.8 ersichtlich
unterscheidet sich die Richtung der Rotationsachse fiir die Missorientierung zwischen den
beiden Relaxationsmechanismen. Diese zeigt hier fiir den Relaxationsmachanismus (I) in
die Zeichenebene hinein und fiir (II) hinaus. Es sei angemerkt, dass die Richtung auch von

der Belastungsrichtung abhéngig ist.
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4. Systeme und Systemanalysen

Basierend darauf, dass sich, wie oben diskutiert, der resultierende Relaxationsmechanis-
mus zwischen den verschiedenen Gleitsystemgruppen unterscheidet, lasst sich folgende
Hypothese ableiten [Zoller et al. (2023)]: Fiir einen bekannten Belastungszustand lassen
sich die jeweils aktiveren Gleitsystemgruppen anhand der Richtung der Rotationsachsen
der Missorientierung identifizieren. Es sei angemerkt, dass anhand dieses Kriteriums nicht
auf die absolute Gleitsystemaktivitiat bzw. -inaktivitat geschlossen werden kann, sondern
lediglich im Vergleich zu den anderen Gleitsystemgruppen. Trotzdem ermoglicht dies,
die Gleitsystemaktivitaten abzuschétzen, indem die Richtung der Rotationsachsen in

experimentellen Aufbauten gemessen wird.

Somit lassen sich weitere Erkenntnisse iiber die Mikrostrukturevolution erzielen, die
z.B. iiber die Identifikation der aktiven Gleitebenen mittels der Versetzungsstufen auf
REM-Aufnahmen hinaus gehen. Abbildung 4.9 gibt einen Uberblick tiber die theoretisch
ermittelten Richtungen der Rotationsachsen der infolge der Gleitsystemaktivitaten resul-
tierenden Missorientierung fiir die verschiedenen Gleitsystemgruppen in Abhéngigkeit von

der Kristallorientierung fiir den Mikrodraht unter Torsionsbelastung.

A6 D6 B2 B4 B5

A6 D1 ('l

B5 C5
A6 B5 C'5D6
A3 B4 C3D4 A2 B2(C'1 D1 A3 D6 C3
@ ® A2 A3 D1D4 B2B4C1C3 A2 D4 C'5 @

Missorientierung (100) (110) (111)

@

Abbildung 4.9: Darstellung der theoretisch ermittelten Richtungen der Rotationsachsen der
infolge der Gleitsystemaktivitéiten resultierenden Missorientierung fiir die verschiedenen Gleitsy-
stemgruppen in Abhéngigkeit von der Kristallorientierung fiir den Mikrodraht unter Torsionsbe-
lastung. Bearbeitete Abbildung aus [Zoller et al. (2023)].
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwick-
lung

Im Folgenden werden die im Zuge dieser Arbeit erzielten Ergebnisse zur Mikrostruktur-
entwicklung dargelegt. Der Fokus der Untersuchungen liegt hierbei auf den Gleitsystem-
aktivitdten sowie ihren Auswirkungen und gegenseitigen Interaktionen. Die wesentlichen

Fragestellungen dieser Untersuchungen lauten:

e Wie werden die Gleitsysteme aktiviert und wie wirken sich die Gleitsystemaktivitéten
auf die Zusammensetzung und Konfiguration der Versetzungsdichte, insbesondere

der GND-Dichte, in den untersuchten Systemen aus?

e In Kapitel 4 wurden Klassifikationen der Gleitsysteme basierend auf den Schmid-
Faktoren und moglichen Versetzungsreaktionen fiir die betrachteten Systeme und
Kristallorientierungen theoretisch abgeleitet. Lassen sich diese Klassifikationen der

Gleitsysteme in den Simulationen bestatigen?

e Lassen sich Aussagen tiber die Gleitsystemaktivitaten anhand der auch experimentell

messbaren lokalen Missorientierungen im Material treffen?
e Fiihrt der interne Versetzungsaufstau zu einem Grofleneffekt?

Zur Klarung der Fragestellungen werden sowohl C'DD-Simulationen als auch datenge-
triebene Analysemethoden auf bestehende DDD-Datensitze angewendet. Sofern nicht
anderweitig angegeben, beziehen sich Kurvenverldufe von extensiven Groflen, wie. z. B. die
Versetzungsanzahl, auf das Gesamtsystem und Kurvenverlaufe von intensiven Groflen, wie
z. B. Versetzungsdichten, werden iiber das Gesamtsystem gemittelt. Raumliche Verteilun-
gen von Versetzungsdichten im QQuerschnitt von Mikrodrahten geben die Mikrostruktur

auf Hohe der halben Drahtlange wieder.
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

5.1 Aktivierung der Gleitsysteme

Im Folgenden wird die Aktivierung der einzelnen Gleitsysteme und die damit verbundene
Versetzungsproduktion bzw. -multiplikation genauer betrachtet, welche durch die einherge-
hende Zunahme der Versetzungsdichte eine elementare Rolle in der Mikrostrukturevolution

einnimmt.

5.1.1. Lokale Versetzungsquellaktivtat

Zur Erlauterung der Funktionsweise des eingefithrten homogenisierten Quellmodells
wird die lokale Versetzungsquellaktivitat anhand eines (100) orientierten Aluminium-
Mikrodrahtes unter konstanter Torsionsbelastung untersucht, siche Abbildung 4.5 (mit
¢ = 2,4°). Hierzu wird die Mikrostrukturevolution infolge der einmaligen Aktivitdt einer
einzelnen Versetzungsquelle auf einem einzelnen Gleitsystem in einem ansonsten verset-
zungsfreien System betrachtet. Es sei angemerkt, dass innerhalb des einzelnen Produktions-
zeitschrittes mehrere Versetzungen infolge der Aktivitdt der einzelnen Versetzungsquelle in
dem Mittelungsvolumen gebildet werden kénnen. Im Zuge der Homogenisierung wird die
Bewegung des Ensembles an neu produzierten Versetzungen beschrieben, wobei die Kontinu-
umsformulierung die Riickspannung und Fliespannung berticksichtigt. Die Untersuchung
dieses vereinfachten Systems liefert zudem Aufschluss iiber die durch das inhomogene
Spannungsfeld induzierte Gleichgewichtskonfiguration der Versetzungen auf den jeweiligen
Gleitsystemen. Die Ergebnisse dieses Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen
Artikel [Zoller und Schulz (2020)] verdffentlicht.

Wie in Abbildung 5.1 und 5.2 exemplarisch fiir Vertreter der zwei unterschiedlichen Gleit-
systemgruppen, vgl. Tabelle 4.5, dargestellt, fithrt die Produktion an Kriimmungsdichte
infolge der Mikrostrukturevolution zu expandierenden Versetzungsringen. Die Versetzun-
gen verlassen das System an der Oberflache und stauen sich entsprechend der jeweiligen
gleitsystemspezifischen neutralen Achse im Inneren des Drahtes auf. Im Vergleich der
Gleitsysteme B4 und B5 wird zum einen deutlich, dass die Versetzungsdichte auf dem
Gleitsystem B4 eine hohere Versetzungsgeschwindigkeit aufweist und die Gleichgewichtsla-
ge frither erreicht, vgl. die angegebenen Zeitpunkte. Zum anderen unterscheidet sich die
Anordnung der Versetzungsdichten. Die Versetzungskonfiguration in der Gleichgewichtslage
verlauft auf dem Gleitsystem B4 in dem Querschnitt senkrecht zur Torsionsachse und
verlduft 45° geneigt zur z-Achse. Es handelt sich folglich um eine reine (negative) Schrau-

benversetzung, wohingegen die Versetzungskonfiguration auf dem Gleitsystem B5 einen
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AAAAAAAA

i rasass

£

Totale Versetzungsdichte
Pzt || B e - — 0 [1012 m_2] 0.01 0.95
t=10ns]' "t =40ns' 't =200ns 0%

Abbildung 5.1: Evolution der totalen Versetzungsdichte infolge einer einmaligen lokalen Ver-
setzungsquellaktivitdt auf dem Gleitsystem B4 fiir den Mikrodraht unter Torsion. Ubersetzte
Abbildung aus [Zoller und Schulz (2020)].
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Abbildung 5.2: Analog zu Abbildung 5.1, jedoch fiir das Gleitsystem B5. Ubersetzte Abbildung
aus [Zoller und Schulz (2020)].

gemischten Charakter aufweist und nicht in dem Querschnitt senkrecht zur Torsionsachse

zu lokalisieren ist.

Es sei angemerkt, dass eine Versetzungsquellaktivitat auf der jeweiligen anderen Seite der
neutralen Achse zur Produktion einer Kriimmungsdichte mit entgegengesetzem Vorzeichen
fithren wiirde und folglich die im Zuge der Evolution ebenfalls an der neutralen Achse auf-
gestauten Versetzungen den gleichen Versetzungstyp wie die entsprechenden betrachteten

Falle besitzen wiirden, z. B. negative Schraubenversetzungen fiir das Gleitsystem BA4.

5.1.2. Ubergang der Versetzungsproduktion zur -multiplikation

Im Folgenden soll die Bedeutung der Versetzungsproduktion verglichen zur -multiplikation
fiir die Gleitsystemaktivitit in ausgewahlten Systemen genauer untersucht werden. Hierbei
wird von einer homogenen Verteilung von Versetzungsquellen im gesamten System ausge-

gangen, die bei entsprechenden Spannungszustéinden aktiviert werden kénnen. Aufgrund
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

der verwendeten Formulierung, die keine differenzierte Zuteilung der plastischen Scherung
bzw. mobilen Versetzungsdichte zu den jeweiligen Mechanismen der Versetzungsentste-
hung vornimmt, wird hier die Bedeutung der Versetzungsproduktion und -multiplikation
iiber die Anzahl der jeweiligen entstandenen Versetzungsringe abgeschéatzt. Die Anzahl
der Versetzungsringe bezieht sich auf das Vielfache des 27-Winkelumlaufes der raumlich
integrierten Grofle der lokalen Richtungsdnderungen eines Ensembles von gekriimmten

Versetzungslinien in einem Mittelungsvolumen.

Es sei angemerkt, dass der Einfluss der Versetzungsringe auf die plastische Scherung nicht
a priori bekannt ist, sondern von der (zukiinftigen) Mikrostrukturentwicklung abhéngig ist,
wodurch z. B. auch die Lokalitat der Versetzungsentstehung insbesondere fiir inhomogene
Spannungsfelder einen wichtigen Einfluss haben kann. Dennoch wird im Folgenden die
Anzahl der Versetzungsringe bzw. die Kritmmungsdichte herangezogen, da diese infolge
der Mikrostrukturevolution zu einer Zunahme der (mobilen) Versetzungsdichte fithrt, siehe
Gleichung 3.5a oder Abbildung 5.1. Hierzu wird die Anzahl der auf dem betrachteten
Gleitsystem infolge der Multiplikation entstandenen Versetzungen n™% analog zur Anzahl
der auf dem betrachteten Gleitsystem bisher produzierten Versetzungen, vgl. nPd in Glei-
chung 3.19b, eingefiihrt und tiber alle Gleitsysteme aufsummiert zu einer einzelnen Grofie
zusammengefasst. Es sei darauf hingewiesen, dass es sich hierbei nicht um Anderungsraten
sondern um tber die Zeit integrierte Groflen handelt, welche jeweils die entstandenen

Versetzungsringe vom initialen bis zum aktuellen Zustand berticksichtigen. Es gilt:

S
nmultl — } :n;nultl7 n;nultl — o ////(atqfhss o atqfhss) (atqgr%s o atqgross) AV dt.
s=1 v

(5.1a-b)
Die Zusammensetzung der infolge der Versetzungsproduktion und -multiplikation entstan-
denen Versetzungsringe soll im Zuge dieser Arbeit sowohl fir einen (110) orientierten
Kupfer-Mikropillar unter Druckbelastung, siche Abbildung 4.1, als auch einen (100)
orientierten Gold-Mikrodraht unter Torsionsbelastung, siche Abbildung 4.5, untersucht
werden. Fiir weitere Details bzgl. der initialen Mikrostruktur und Belastung sei auf die

Unterabschnitte 5.3.1 und 5.3.3 verwiesen.

Hierbei wird, wie in Abbildung 5.3 gezeigt, eine starke Abhéngigkeit der Bedeutung
der Versetzungsproduktion verglichen mit der -multiplikation von der Kombination aus
Kristallorientierung und Belastung deutlich. Fiir den betrachteten druckbelasteten Mikro-
pillar lassen sich die neuen Versetzungen fast ausschliellich auf die Versetzungsproduktion
zurtickfithren. Dahingegen ist fiir den betrachteten tordierten Mikrodraht lediglich im An-
fangsbereich des elastisch-plastischen Ubergangs die Versetzungsproduktion hauptsichlich

fiir den Anstieg der Anzahl von Versetzungsringen verantwortlich. Im Laufe der Belastung
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Abbildung 5.3: Evolution der Zusammensetzung der infolge der Versetzungsproduktion und
-multiplikation entstandenen Versetzungsringe fir einen (110) orientierten Mikropillar unter
Druckbelastung (links) und einen (1 00) orientierten Mikrodraht unter Torsionsbelastung (rechts).

nimmt der Anteil der Versetzungsmultiplikation zu und iibersteigt ab einer Randdehnung
von Yg ~ 0.5% den Anteil der Versetzungsproduktion. Am Ende der betrachteten Bela-
stung (vg &~ 1.5 %) betrdgt der Anteil der Versetzungsmultiplikation an den entstandenen
~ 75 %.

,,,Lmulti

Versetzungsringen W

5.2 Einfluss der Gleitsystemaktivitat auf Versetzungsnetz-
werkcharakteristiken

Im vorherigen Kapitel wurde ein u. U. wachsender Einfluss von Versetzungsreaktionen an
der Mikrostrukturentwicklung identifiziert, wobei Versetzungsreaktionen im Allgemeinen
nicht nur Multiplikationsprozesse sondern auch Prozesse der Annihilation und der Bildung
von stabilen Versetzungsnetzwerken umfassen. Hierbei ist die Bedeutung der einzelnen Gleit-
systemaktivitaten fiir das Gesamtverhalten noch ungewiss. Deshalb werden im Folgenden
datengetriebene Analysemethoden, siche Abschnitt 3.5, auf bestehende DDD-Datensétze
angewendet, um den Einfluss der Gleitsystemaktivitat auf charakteristische Versetzungs-
netzwerkgréfen zu identifizieren. Der Fokus der Untersuchung liegt dabei zum einen auf der
Neubildung von Versetzungsreaktionen, welche iiber die Versetzungsreaktionsdichten, siehe
Gleichung 3.25, beschrieben werden. Zum anderen werden die Langenverteilungen jener
Versetzungssegmente analysiert, die unmittelbar mit einer bereits bestehenden Lomer-
Verbindung verbunden sind. Diese werden in dieser Arbeit als sogenannte Lomerarme
bezeichnet und haben grofien Einfluss auf die Stabilitédt des Versetzungsnetzwerkes, siche
Abschnitt 3.3 bzw. Gleichung 3.26. Die betrachteten DDD-Datensétze beschreiben einen
Kubus mit der Seitenlénge a = 5 pum aus einkristallinem Aluminium unter einachsiger
Zugbelastung. Die aufgebrachte Dehnrate betrigt 0;,e™* = 5 x 103 1/s und die aufgebrachte
Dehnung erreicht Werte bis zu e®* < 0,5 %. Es werden drei hochsymmetrische Orientie-

rungen, (100), (110) und (111), sowie eine nicht hochsymmetrische Orientierung, (12 3),
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

mit je sechs unterschiedlichen initialen Mikrostrukturen untersucht, deren Versetzungs-
dichten im Bereich von 1,0 — 1,5 x 10*® m~? liegen. Folglich umfasst der DDD-Datensatz
insgesamt 24 einzelne Simulationen. Fiir eine detaillierte Beschreibung der verwendeten
DDD-Formulierung sei auf Weygand und Gumbsch (2005), Weygand et al. (2002), sowie
El-Achkar und Weygand (2019) verwiesen.

5.2.1. Identifikation von Versetzungsreaktionskonstanten

In diesem Abschnitt werden die Versetzungsreaktionen, sieche Reaktionsmatrix in Ab-
bildung 3.2, in dem Versetzungsnetzwerk untersucht. Zur besseren Interpretierbarkeit
und Ubertragbarkeit der Ergebnisse in eine Kontinuumsformulierung wird hierbei der
modifizierte, homogenisierte DDD-Datensatz, siche Workflow in Abbildung 3.3, herangezo-
gen, um mittels maschinellen Lernens die Anderungsrate der Versetzungsreaktionsdichte
vorherzusagen, siehe Gleichung 3.25. Hierbei stellen die Versetzungsreaktionskonstanten
die jeweiligen Regressionskoeffizienten dar und werden fiir die jeweiligen Reaktionspaarun-
gen in Abhéngigkeit von der Kristallorientierung einzeln bestimmt: C** — CT¢<t. Die
Ergebnisse dieses Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen Artikel [Katzer et al.
(2022)] veroffentlicht.

Es sei angemerkt, dass aufgrund der Datenstruktur des homogenisierten DDD-Datensatzes
gewisse Versetzungsreaktionsdichten gruppiert und deren Anderungsrate gemeinsam vor-
hergesagt werden. Dies gilt zum einen fiir die gleitfahige Reaktion, bei der die Einzelbei-
trage der beiden Reaktionspaarungen an der Versetzungsreaktionsdichte nicht separiert
betrachtet werden konnen. So enthélt z. B. die Versetzungsreaktionsdichte infolge der
gleitfdhigen Reaktion auf dem Gleitsystem B2 sowohl die Versetzungsreaktionsdichte
der Gleitsystempaarung {B4,C5} als auch {B5,D4}. Zum anderen gilt dies auch fiir die
Lomer-Reaktion, bei der sich jeweils geschlossene Dreiergruppen finden lassen, die bei der
Lomer-Reaktion jeweils paarweise miteinander reagieren, z. B. {B2,C3,D6}. Des Weiteren
wird die Selbstinteraktion in dieser Arbeit nicht ndher betrachtet. Dahingegen wird der
Quergleitmechanismus ebenfalls entsprechend der Gleichung 3.25 untersucht, obwohl dieser
nicht auf der Kollision zweier Versetzungen beruht und daher die physikalische Motivation
der Modellformulierung nicht direkt gegeben ist. Hierdurch soll u. a. die Sensibilitat bei der
Interpretation der Ergebnisse geschérft werden. Folglich werden pro Kristallorientierung je-
weils 40 Anderungsraten der Versetzungsreaktionsdichten (je 12 infolge der gleitfdhigen und
koplanaren Reaktion, je 6 infolge der kollinearen Reaktion und des Quergleitmechanismuses,
sowie 4 infolge der Lomer-Reaktion) vorhergesagt. Zur Bewertung der Vorhersagegiite
werden die im homogenisierten DDD-Datensatz enthaltenen Versetzungsreaktionsdichten

als wahre Werte herangezogen.
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Abbildung 5.4: Darstellung der ermittelten Versetzungsreaktionskonstanten sowie die dazu-
gehorigen Vorhersagegiiten als Heatmap fiur die unterschiedlichen Kristallorientierungen: (100),
(110), (111) und (123). Der farbige Hintergrund gibt den Determinationskoeffizienten wieder.
Dieser reicht von negativen Werten, welche hier bei R? = 0 abgeschnitten wurden, bis R? = 1,
wobei weifle Felder eine schlechte Vorhersage und rote Felder eine gute Vorhersage kennzeichnen.
Die jeweiligen ermittelten Reaktionskoeffizienten sind in den einzelnen Quadraten angegeben.
Ubersetzte Abbildung aus [Katzer et al. (2022)].
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

In Abbildung 5.4 sind die ermittelten Versetzungsreaktionskonstanten sowie die dazu-
gehorigen Vorhersagegiiten als Heatmap fiir die unterschiedlichen Kristallorientierungen
dargestellt, wobei aufgrund der Symmetrie der Reaktionsmatrix lediglich die Hélfte der
Eintrage dargestellt ist. Die Reaktionskoeffizienten der Hirth-Reaktionen tendieren in
allen Orientierungen gegen Null und nehmen damit die kleinsten Werte unter den ver-
schiedenen Reaktionen an. Hierbei deuten die teils negative Reaktionskoeffizienten der
Hirth-Reaktionen darauf hin, dass in diesen Fallen mehr existierende Hirth-Verbindungen
aufbrechen als neue ausgebildet werden. Aufgrund des seltenen Ereignisses von Hirth-
Reaktionen, was konsistent zu Beobachtungen in DDD-Simulationen in Stricker et al.

(2018) und Sills et al. (2018) ist, werden diese im Folgenden nicht weiter analysiert.

Dahingegen treten die grofiten Reaktionskoeffizienten in (100) und (11 1) fiir die kollineare
Reaktion und in (1 10) und (1 2 3) fiir die koplanare Reaktion auf und erreichen Werte bis zu
3, 3. Insgesamt wird eine Streuung sowohl der Werte der Reaktionskoeffizienten als auch der
Vorhersagegiite fiir die einzelnen Reaktionen in allen untersuchten Kristallorientierungen
deutlich.

Um mogliche Ursachen der Streuung der Reaktionskoeffizienten und Vorhersagegiite zu
untersuchen wird die Hypothese aufgestellt, dass diese nicht zufallsbedingt ist, sondern von
der Gleitsystemaktivitét der involvierten Gleitsysteme abhéngig ist: Cte* — Creer . Zur
Uberpriifung der Hypothese wird eine Klassifikation der Gleitsystempaarungen anhand
der Schmid-Faktoren vorgenommen, wobei hier Gleitsysteme mit my > 0.25 als aktiv
betrachtet werden. Der Grenzwert wurde derart gewéhlt, dass fiir den betrachteten
Datensatz ein von der Orientierung unabhéngiges Kriterium aufgestellt wird, das auch fiir
die (111) Orientierung (ms € {0, 0.27}) eine Unterteilung der Aktivitét entsprechend der
im DDD-Datensatz beobachteten plastischen Scherung auf den Gleitsystemen erlaubt. In
Abbildung 5.5 sind die Reaktionskoeffizienten tiber die Vorhersagegiite aufgetragen, wobei

die Klassifizierung durch die Verwendung unterschiedlicher Farben visualisiert ist.

Hierbei ist zu erkennen, dass Reaktionen zwischen inaktiven Gleitsystempaarungen ver-
glichen zu der Beteiligung aktiver Gleitsysteme eine groflere Streuung in den Reakti-
onskoeffizienten und kleinere Determinationskoeffizienten, welche mit einer schlechteren
Vorhersagegiite verbunden sind, aufweisen. Zudem nehmen die Reaktionskoeffizienten fiir

inaktiven Gleitsystempaarungen tendenziell hohere Werte an.

Um die Unterschiede zwischen den Aktivitatsklassen genauer zu beleuchten, werden bei-
spielhaft Lomer-Reaktionen fiir eine (111) Orientierung detaillierter betrachtet. Hierzu
werden in Abbildung 5.6 die vorhergesagten Raten der Versetzungsreaktionsdichten iiber
den wahren Werten des DDD-Datensatzes sowohl fir ausgewéhlte aktive ({A6,B4,C1},
von denen {A6,C1} aktiv sind) als auch inaktive ({A2,C5,D4}) Gleitsystempaarungen
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Abbildung 5.5: Darstellung der Reaktionskoeffizienten iiber die Vorhersagegiite, siche Ab-
bildung 5.4, unter Visualisierung der Klassifikation der Gleitsystempaarungen anhand der
Schmid-Faktoren der involvierten Gleitsysteme. Die Verteilungen der Determinations- und
Reaktionskoeffizienten sind jeweils auf der oberen und rechten Achse aufgetragen. Ubersetzte
Abbildung aus [Katzer et al. (2022)].

aufgetragen. Hier wird zum einen ersichtlich, dass die Raten der Versetzungsreaktionsdich-
ten fir die aktive Gleitsystempaarung die der inaktiven um ungefdhr eine Gréflenordnung
iibersteigt. Zum anderen unterscheiden sich die Giite der Vorhersage stark. Wahrend die
aktiven Gleitsystempaarungen einen Determinationskoeffizienten von R? = 0.85 aufweisen,
liegt dieser bei den inaktiven Gleitsystempaarungen bei R? = 0.11 und damit deutlich
unterhalb der Vorhersagegiite der aktiven Gleitsystempaarungen. Die anderen Verset-
zungsreaktionen, wie z. B. die gleitfihigen Reaktionen, verhalten sich dhnlich zu den hier

gezeigten Lomer-Reaktionen.
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Abbildung 5.6: Abbildung der vorhergesagten Raten der Versetzungsreaktionsdichten iiber die
wahren Werte des DDD-Datensatzes fir Lomer-Reaktionen in einer (111) Orientierung zwischen
ausgewéhlten aktiven (blau) und inaktiven Gleitsystemen (griin). Diese werden links gemeinsam
abgebildet und in der Mitte bzw. rechts isoliert betrachtet. Die rot gestrichelte Linie gibt die
perfekte Vorhersage an. Bearbeitete Abbildung aus [Katzer et al. (2022)].

5.2.2. Identifikation der Versetzungslangen von Lomerarmen

Nachdem im vorherigen Kapitel u. a. die Neubildung von Lomer-Reaktionen untersucht
wurde, widmet sich dieses Kapitel der Stabilitit bereits gebildeter Lomer-Verbindungen.
Hierzu wird der Fokus auf die Langenverteilung nicht der immobilen Lomer-Verbindung
selbst, sondern der Lomerarme gelegt. Grundlage der deskriptiven Datenanalyse bildet
hierbei die diskreten DDD-Datensétze, siche Workflow in Abbildung 3.3.

Um Einblicke in die Allgemeingiiltigkeit und Abhéangigkeiten der spateren Untersuchungen
zu erhalten, wird im ersten Schritt der Einfluss der Versetzungsart, der Kristallorientierung
und der Gleitsystemaktivitdt auf die Lomerarmlangen untersucht. In Abbildung 5.7 sind die
normalisierten Haufigkeiten der im System enthaltenen Versetzungsldngen der Lomerarme
fiir ausgewéhlte Systeme und Zeitpunkte als Histogramme dargestellt. Hierbei lasst sich
bereits im Anfangsbereich der Materialverformung (¢ = 0,1%) der (100) Orientierung
eine Tendenz hin zu kiirzeren Lomerarmen kleiner als 0, 1 yum erkennen. Im Zuge der Mi-
krostrukturevolution verstarkt sich diese Auspragung hin zu kleineren Versetzungsldangen,
vgl. die Histogramme fiir € € {0, 1; 0,3; 0,5}. Sowohl die Lomerarme, welche ca. 20 — 30 %
aller potentiell mobilen Versetzungen darstellen, als auch alle potentiell mobilen Verset-
zungen weisen eine qualitativ gleiche Langenverteilung auf. Dariiber hinaus lésst sich diese
qualitative Auspragung der Langenverteilung bei allen betrachteten Kristallorientierungen
und sowohl fiir aktive als auch inaktive Gleitsysteme der (123) Orientierung beobachten.
Jedoch weist die normierte Langenverteilung der Lomerarme auf aktiven Gleitsystemen

verglichen zu denen auf inaktiven Gleitsystemen weniger kurze Versetzungssegmente auf.
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Abbildung 5.7: Histogramme zu den Versetzungsliangen-Verteilungen der Lomerarme fiir
ausgewahlte Systeme und Zeitpunkte unter Differenzierung der Versetzungsart, der Kristall-
orientierung und Gleitsystemaktivitdt. Hierbei werden Lomerarmlangen grofier als 0,5 pm auf-
grund ihrer geringen H&ufigkeit nicht abgebildet. Sofern nicht anders angegeben, beziehen sich
die Langenverteilungen auf eine (100) Orientierung. Das Histogramm zur Gleitsystemaktivitat
bezieht sich auf die (123) Orientierung.
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Abbildung 5.8: Evolution der Anzahl der Lomerarme und der mittleren Lomerarmlange in
Abhéngigkeit von dem Schmid-Faktor der jeweiligen Gleitsysteme fiir die (100) und (123)
Orientierung.

Um Aufschluss tiber den Einfluss der Gleitsystemaktivitdt auf die Lomerarme zu erhalten,
werden die Anzahl an Lomerarmen und die mittlere Lomerarmlange als charakteristi-
sche Groflen sowohl fiir die hochsymmetrische Orientierung (100) als auch die nicht-
hochsymmetrische Orientierung (123) untersucht. Die Ergebnisse sind in Abbildung 5.8
abgebildet. Hierbei lassen sich Unterschiede in Abhéangigkeit von der Gleitsystemakti-
vitat feststellen, welche fir die (123) Orientierung starker ausgepréagt sind verglichen mit
der (100) Orientierung. Wéhrend die initiale Mikrostruktur auf allen Gleitsystemen eine
ahnliche Anzahl an Lomerarmen und mittlere Lomerarmlange aufweist, nimmt die Anzahl
an Lomerarmen im Zuge der Mikrostrukturevolution tendenziell fiir aktive Gleitsysteme
starker zu als fiir inaktive und die Verkiirzung der mittlere Lomerarmlénge fallt auf aktiven
Gleitsystemen geringer aus als auf inaktiven Gleitsystemen. Fur die (123) Orientierung

behélt die mittlere Lomerarmliange auf dem priméaren Gleitsystem (A3 mit m 3 = 0.47)
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

nahezu ihre initiale Lénge von ungefahr 0,3 ym bei. In Hinblick auf die Anzahl an Lo-
merarmen sei angemerkt, dass fir die (123) Orientierung das primére Gleitsystem eine
Lomer-Verbindung mit den Gleitsystemen D1 (mp; = 0.29) und B5 (mps; = 0.17) eingehen
kann, nicht aber mit den sekundéaren Gleitsystemen A6 und B5 (mas = mps = 0.35),
siehe Reaktionsmatrix in Abbildung 3.2.

5.3 Gleitsystembeteiligung und Versetzungscharakter der
Versetzungsdichte

Nachdem im vorherigen Kapitel das stabilisierte Versetzungsnetzwerk und dessen Abhéngigkeit
von den Gleitsystemaktivitdten analysiert wurde, wird dies im Folgenden durch die Un-
tersuchung der Versetzungskonfigurationen von mobilen Versetzungen, welche fir die
plastische Verformung des Materials verantwortlich sind, komplementiert. Hierbei wird die
Mikrostrukturevolution sowohl in homogenen als auch inhomogenen Normal- und Schub-
spannungsfeldern untersucht. Der Fokus liegt dabei zum einen auf der Identifikation jener
Gleitsysteme, auf denen die plastische Verformung infolge der externen Belastung statt-
findet, und zum anderen auf der Zusammensetzung und Lokalitit der Versetzungsdichte,
insbesondere der GND-Dichte.

5.3.1. Homogenes Normalspannungsfeld — Mikropillar unter

Druckbelastung

Dieser Abschnitt befasst sich mit der Mikrostrukturevolution in einem homogenen Normal-
spannungsfeld anhand eines (1 10) orientierten Kupfer-Mikropillars unter Druckbelastung,
siche Abbildung 4.1. Die Ergebnisse dieses Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen
Artikel [Zoller et al. (2021)] veroffentlicht.

In den experimentellen Untersuchungen von Zoller et al. (2021), siche Abbildung 5.9,
wurden deutliche Gleitstufen auf der Oberflache beobachtet, deren Orientierungen den
Gleitebenen B und C' entsprechen, vgl. Abbildung 4.1. Die dabei involvierten Gleitsysteme
lassen sich anhand von REM-Aufnahme lediglich fiir sehr kleine Verformungen identifizieren.
Auflerdem wurde wahrend der betrachteten Belastung (|e®**| < 9,3 %) basierend auf in
situ HR-EBSD-Messungen ein Anstieg der GND-Dichte um ca. 15 x 10¥m~2 festgestellt,
obwohl fiir die homogene Druckbelastung nach den theoretischen Uberlegungen, siehe
Abschnitt 4.1, keine Akkumulation der GND-Dichte erwartet wurde. Beim Vergleich der
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Abbildung 5.9: Experimentelle Ergebnisse fiir einen Mikropillar unter Druckbelastung: Gleit-
stufen auf der Oberfliche mittels REM-Aufnahmen (links) sowie auf HR-EBSD-Messungen
basierende Approximation der GND-Dichte mittels der Li-Methode (Mitte) und Bestimmung des
dominaten Burgersvektors mittels Analyse der Einzelkomponenten des a-Tensors (rechts). Fiir
weitere Details sei auf die Literatur verwiesen. Bearbeitete Darstellung aus [Zoller et al. (2021)].

rdumlichen Konfiguration der GND-Dichte und den sichtbaren Gleitbandern wird ein
Richtungsunterschied erkennbar: Linien mit erhohter GND-Dichte stehen teils senkrecht
zu den sichtbaren Gleitbandern. Hierbei sei angemerkt, dass die Gleitstufen auf der
Oberfldche auf Versetzungen basieren, die das System bereits verlassen haben, wohingegen

die GND-Dichte sich auf im System noch enthaltene Versetzungen bezieht.

Um einen tieferen Einblick in die Rolle der einzelnen Gleitsysteme zu erhalten, wurde
mittels einer Analyse dreier Einzelkomponeten des a-Tensors aus den in situ HR-EBSD-
Messungen der dominante Burgersvektor identifiziert, wobei der Ansatz aufgrund der
begrenzten Messmoglichkeit (eine Oberflache von drei Ebenen) lediglich Versetzungen
parallel zur z-Achse berticksichtigt. Zudem liegen nicht zwangslédufig Versetzungen mit dem
identifizierten dominanten Burgersvektor im Messbereich vor, da auch Linearkombinationen
mehrerer Versetzungen mit entsprechenden Burgersvektoren zu dem gleichen Messergebnis
fithren konnen. Es sei nochmals darauf hingewiesen, dass nach der theoretischen Analyse
die Gleitsystemgruppe {B2,B4,C1,C3} als aktiv erwartet wird.

In dem deformierten Mikropillar werden Regionen mit identischen dominanten Burgersvek-
toren sichtbar, die anisotrope Strukturen mit Vorzugsrichtungen parallel zu den Gleitebenen
B und C aufweisen. Hierbei sind jedoch die Regionen mit dominanten Burgersvektoren
1 und 3 meist entlang der Gleitebene B ausgerichtet und umgekehrt verlaufen Regionen

mit dominanten Burgersvektoren 2 und 4 meist entlang der Gleitebene C (vgl. hierzu die
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Orientierung der Gleitebenen in Abbildung 4.1 und die Vorzugsrichtungen der Regionen
mit identischen dominanten Burgersvektoren in Abbildung 5.9). Dariiber hinaus werden
Regionen beobachtet, in denen der Burgersvektor 6 dominant ist, obwohl dieser in kei-
nem der aktiv erwarteten Gleitsysteme enthalten ist. Folglich stimmt die Orientierung
der jeweiligen Regionen der dominanten Burgersvektoren zwar mit der Orientierung der

Gleitebenen tiberein, aber nicht mit jenen, die den Burgersvektor auch enthalten.

Um Aufschluss tiber die Hintergriinde der experimentellen Beobachtungen zu erhalten,
werden im Folgenden CDD-Simulationen eingesetzt, die einen direkten, umfassenden und
eindeutigen Zugang zur Mikrostrukturevolution ermoéglichen. Die initiale Mikrostruktur
wird als reine Versetzungsnetzwerksdichte von 2,4 x 10?2 m~2 angenommen, welche sich
gleichméafig im System und tiber alle Gleitsysteme verteilt. Der Einfluss geometrischer

Imperfektionen wird in Unterabschnitt A.3.2 im Appendix diskutiert.

Die infolge der externen Belastung resultierenden plastischen Scherungen auf den einzelnen
Gleitsystemen ist in Abbildung 5.10(links) dargestellt. Dabei wird beobachtet, dass die
plastische Verformung sich hauptséchlich auf die Gleitsystemgruppe {B2,B4,C1,C3}, welche
wie in Abbildung 4.1 angegeben die hochsten Schmid-Faktoren aufweisen, zuriickfithren
lasst. So ist diese Gleitsystemgruppe am Ende der untersuchten Belastung (|e®™*| =
10%) fir 95% der plastischen Verformung verantwortlich und wird im folgenden als
aktive Gleitsystemgruppe bezeichnet. Abbildung 5.10(rechts) zeigt die Evolution der
Zusammensetzung der totalen Versetzungsdichte wihrend der Belastung. Hierbei wird
entgegen den in Abschnitt 4.1 geduBerten Erwartungen aber in Ubereinstimmung zu den
experimentellen Ergebnissen eine Akkumulation von GND-Dichte im System beobachtet.
Die GND-Dichte macht fiir die gewéhlte Systemauflosung (das Mittelungsvolumen betrégt
0,244 ym? bzw. die Elementbreite entspricht ¢/16 = 0,625 um) am Ende der untersuchten
Belastung 26 % der totalen Versetzungsdichte aus, wohingegen der SSD-Dichte Anteil
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Abbildung 5.10: Evolution der Einzelbeitrige der Gleitsysteme zur plastischen Scherung sowie
die Evolution der Zusammensetzung der totalen Versetzungsdichte wiahrend des Druckversuchs
des (110) orientierten Mikropillars. Bearbeitete Abbildung aus [Zoller et al. (2021)].
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GND-Dichte pSNP
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Abbildung 5.11: Evolution der Einzelbeitrige der Gleitsysteme zur totalen Versetzungsdichte,
Versetzungsnetzwerksdichte und GND-Dichte wihrend des Druckversuchs des (110) orientierten
Mikropillars. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller et al. (2021)].

mit 6 % geringer ausfallt. Der verbleibende Anteil von 68 % der totalen Versetzungsdichte

besteht aus der Versetzungsnetzwerksdichte.

Der Beitrag der einzelnen Gleitsysteme zu den Versetzungsdichten ist in Abbildung 5.11
abgebildet. Hierbei lassen sich 32 % der totalen Versetzungsdichte auf den vier aktiven
Gleitsystemen und die restlichen 68 % auf den acht inaktiven Gleitsystemen lokalisieren.
Jedoch lassen sich zwischen den Gleitsystemgruppen Unterschiede in der Zusammensetzung
der Versetzungsdichte feststellen. So befindet sich etwa die Hélfte der Versetzungsnetz-
werksdichte (48 %) auf den vier aktiven Gleitsystemen, wahrend die GND-Dichte fast
ausschlielich auf den inaktiven Gleitsystemen akkumuliert wird. Ein signifikanter Anteil
der GND-Dichte (73 %) befindet sich auf den Gleitsystemen {A6,D6}, deren Gleitebe-

nennormalen sowie Gleitrichtung sich von denen der aktiven Gleitsysteme unterscheiden.

5.3.2. Inhomogenes Normalspannungsfeld — Mikrokragarm unter

Biegebelastung

Dieser Abschnitt befasst sich mit der Mikrostrukturevolution in einem inhomogenen
Normalspannungsfeld anhand eines (100) orientierten Kupfer-Mikrokragarms unter Bie-
gebelastung, sieche Abbildung 4.2. Die initiale Mikrostruktur wurde mit einer totalen
Versetzungsdichte von 7,2 x 10'® m~2 angenommen, welche sich gleichméBig im System
und tiber alle Gleitsysteme verteilt. Das System wird mit einer linear ansteigenden Ver-
schiebung von bis zu u®™* < 1 um belastet und die Angabe der GND-Dichte bezieht sich

auf ein Mittelungsvolumen von 0,016 um?® (bzw. auf eine Elementenbreite von 0,25 ym).

In Abbildung 5.12 sind sowohl der resultierende, normierte Biegemoment-Verschiebungs-

verlauf sowie die dazugehdrige Evolution der plastischen Scherungen und GND-Dichten auf
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Abbildung 5.12: Verlauf des normierten Biegemomentes iiber die normierte Verschiebung
(links) sowie der dazugehorigen plastischen Scherungen (Mitte) und GND-Dichten (rechts) auf
den einzelnen Gleitsystemen fiir den betrachteten Mikrokragarm unter Biegebelastung.

den einzelnen Gleitsystemen dargestellt. Hierbei wurden die Normierungen analog zu u. a.

Motz et al. (2005), Demir et al. (2010) und Husser und Bargmann (2017) vorgenommen:

— ext
M, = 2EL = I ypd g™ =

ext

u u

L — 4a -
verwendete Kraft lasst sich entsprechend der Gleichung 4.1c iiber die Schnittkraft berechnen:

Die zur Berechnung des Biegemomentes

F=-Q, = — /{ J 7yz dA,. Die Normierung des Biegemoments wird durch ein ideal

plastisches Materialverhalten bzw. durch einen betragsméaflig konstanten Spannungsverlauf
iiber die Balkenhéhe motiviert. Die Annahme eines linearen Verlaufs wie im rein elastischen
Fall, vgl. Gleichung 4.2a, wiirde zu 1, 5-fachen Werten fiir das normierte Biegemoment
bzw. die approximierte maximale Normalspannung vgl. zu Abbildung 5.12 fithren. Die
raumliche Auspragung des Spannungsfeldes ist in Abbildung A.2 im Appendix dargestellt.
Der elastisch-plastische Ubergang tritt bei einer normierten Verschiebung von @ ~ 0, 006
und einem normierten Biegemoment von M, =~ 105 MPa auf. Das normierte Biegemoment

erreicht am Ende der betrachteten Belastung einen Wert von M, ~ 165 MPa.

Sowohl die plastische Verformung als auch die Akkumulation der GND-Dichte treten fast
ausschlielich in den beiden normalspannungsabhéngigen Gleitsystemgruppen {A3,B4,
C3,D4} und {A6,B5,C5,D6} auf, vgl. Tabelle 4.2. So liegen die plastische Scherung und die
GND-Dichte auf diesen Gleitsystemen am Ende der betrachteten Belastung in Bereichen
von 7y, € [0,086;0,096] % bzw. oSNP € [1,22;1,32] x 10'2m~2, wohingegen auf den
Gleitsystemen der dritten Gleitsystemgruppe mit v, & 0.003 % bzw. oSNP € [0,07;0,08] x
102 m=2 um ein bis zwei GroBenordnungen kleinere Werte auftreten. Es sei angemerkt,
dass sich die angegebenen Groflen als Mittelungsgréfen auf das inhomogene Gesamtsystem
beziehen und folglich lokal hohere Werte auftreten konnen, vgl. Abbildung 5.14(links).

Wie in Abbildung 5.13 dargestellt, steigt der Anteil der GND-Dichte an der totalen Verset-
zungsdichte im Zuge der betrachteten Mikrostrukturevolution und betragt am Ende der
Belastung 12 %, wobei die GND-Dichte jeweils ungefidhr zur Halfte aus Schrauben- (55 %)
und Stufencharakter (45 %) besteht. Beim Vergleich der beiden Gleitsystemgruppen werden
jedoch Unterschiede deutlich. Die GND-Dichte in der Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4}
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weist einen deutlich hoheren Anteil von Schraubenversetzungen (76 %) auf, wohingegen in
der Gleitsystemgruppe {A6,B5,C5,D6} der Stufencharakter tiberwiegt (68 %).

In Abbildung 5.14 ist die rdumliche Verteilung der GND-Dichte abgebildet. Die Akkumula-
tion der GND-Dichte lokalisiert sich hauptséchlich auf den Bereich nahe der Einspannung.
So lasst sich am Ende der betrachteten Belastung 95 % der GND-Dichte dem Bereich
¢/1, < 0,4 zuordnen, wobei die GND-Verteilung gemittelt iber den Querschnitt senkrecht
zur Balkenachse (n = e,) ihr Maximum bei #/L ~ 0, 1 aufweist. In unmittelbarer Néhe
zur Einspannung und beim Ubergang zum GND-freien Bereich am Balkenende ist ein
ausgepragter Versetzungsaufstau entlang von Diagonalen in der x, y-Ebene zu beobachten,
wohingegen er im mittleren Bereich des GND-Gebietes in der Nahe der Balkenachse bzw.

neutralen Flache verlauft.
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Abbildung 5.13: Zusammensetzung der totalen Versetzungsdichte (links) und Versetzungscha-
rakter der GND-Dichte fiir die beiden aktiven Gleitsystemgruppen (rechts).
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Abbildung 5.14: Rdumliche Verteilung der GND-Dichte (links oben) sowie Kennzeichnung des
jeweiligen Gleitsystems mit der hochsten lokalen GND-Dichte (links unten), wobei Elemente
mit einer GND-Dichte kleiner als 102 m~2 nicht ausgewertet und blau eingefirbt wurden. Des
Weiteren ist die Verteilung der gemittelten GND-Dichte iiber die Balkenhohe (rechts) fir die
ausgewéhlten Gleitsystemuntergruppen {A3,D4} in rot und {B4,C3} in lila dargestellt.
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5. Ergebnisse der Mikrostrukturentwicklung

Die GND-Dichte in den zwei normalspannungsabhangigen Gleitsystemgruppen {A3,B4,
C3,D4} und {A6,B5,C5,D6} weisen fiir die betrachtete Belastung qualitativ eine dhnliche
rdaumliche Verteilung auf, jedoch lassen sich quantitativ Unterschiede feststellen. Die
Gleitsystemgruppe {A6,B5,C5,D6} liefert den grofiten Beitrag in der Diagonalen nahe der
Einspannung ausgehend von den oberen und unteren Réndern der festen Einspannung,
wohingegen die Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4} die hochsten Beitrage zu der GND-
Dichte in den umgebenden Bereichen aufweist und sich die mobile Versetzungsdichten
auf diesen Gleitsystemen im Vergleich zur Gleitsystemgruppe {A6,B5,C5,D6} weiter in
Richtung des freien (rechten) Balkenendes bewegt haben. Im Vergleich der Verteilungen
der gemittelten GND-Dichte iiber die Balkenh6hen zwischen den Gleitsystemuntergruppen
{A3,D4} und {B4,C3} lasst sich eine an der neutralen Fliche gespiegelte, asymmetrische
Verteilung erkennen, wobei die GND-Dichte fiir {A3,D4} starker im Zugbereich und fir
{B4,C3} stérker im Druckbereich ausgepragt ist, vgl. das Spannungsfeld in Abbildung A.2
im Appendix.

5.3.3. Inhomogenes Schubspannungsfeld — Mikrodraht unter

Torsionsbelastung

Dieser Abschnitt befasst sich mit der Mikrostrukturevolution in einem inhomogenen Schub-

spannungsfeld anhand von Mikrodréhten unter Torsionsbelastung, sieche Abbildung 4.5.

Gleichgewichtskonfiguration unter konstanter Torsionsbelastung

Im ersten Schritt werden die Unterschiede bzgl. den Versetzungskonfigurationen im Verset-
zungsaufstau auf den einzelnen Gleitsystemen fiir einen (100) orientierten Aluminium-
Mikrodraht untersucht. Hierzu wird ein Benchmark-System betrachtet, bei dem die initiale
Mikrostruktur ausschliefilich aus einer homogenen Verteilung von Versetzungsquellen
besteht. Das System wird mit einer konstanten Verdrehung von ¢ = 1° belastet und
anschliefend die Mikrostrukturevolution untersucht bis sich in der Endkonfiguration ein
Gleichgewichtszustand eingestellt hat. Hierbei werden Versetzungsreaktionen und Multi-
plikationsmechanismen nicht beriicksichtigt, die Versetzungsdichten auf den verschiedenen
Gleitsystemen konnen jedoch iiber die Spannungsfelder miteinander interagieren. Die An-
gabe der GND-Dichte bezieht sich auf ein Mittelungsvolumen von 0,016 ym? (bzw. auf eine
Elementenbreite der Tetraeder von ~ 0, 75 ym). Die Ergebnisse dieses Unterabschnittes
sind in dem wissenschaftlichen Artikel [Zoller und Schulz (2020)] veréffentlicht.
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Versetzungsproduktion Endkonfiguration Anteile der GND Dichte Versetzungsdichten auf den

einzelnen GlOltbythHlCIl [10"2m~2]
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Abbildung 5.15: Raumliche Verteilung der totalen Versetzungsdichte zum frithen Stadium der
Versetzungsproduktion (links) und im Gleichgewichtszustand (Mitte links) sowie die Schrauben-
und Stufenanteile an der GND-Dichte (Mitte rechts) und die Verteilung der Versetzungsdichten
auf die einzelnen Gleitsysteme (rechts) in der Endkonfiguration. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller
und Schulz (2020)].

In Abbildung 5.15 ist die rdumliche Anordung der totalen Versetzungsdichte im Querschnitt
sowohl unmittelbar nach der Versetzungsproduktion als auch in der Endkonfiguration ab-
gebildet. Des Weiteren ist der Versetzungscharakter der GND-Dichte und deren Verteilung
auf die einzelnen Gleitsysteme angegeben. Die Versetzungsdichte wird im oberflichennahen
Bereich produziert, welcher mit Hinblick auf das lineare Spannungsfeld mit dem Bereich
erhohter aufgeloster Schubspannungen auf den jeweiligen Gleitsystemen korreliert. Im
Laufe der Mikrostrukturevolution verlasst ein wesentlicher Teil der Versetzungsdichte das
System tiber die Oberflichen, vgl. die Evolution eines einzelnen Versetzungsringes in Ab-
bildung 5.1, wohingegen die restliche Dichte sich im Inneren aufstaut und eine inhomogene,
sternenformige Versetzungsstruktur im Querschnitt ausbildet. Die Strahlen korrelieren

dabei mit den spannungsfreien Linien der jeweiligen Gleitsysteme, vgl. Abbildung 4.6.

Die totale Versetzungsdichte lasst sich grofitenteils in der Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4}
lokalisieren. So nimmt fiir das untersuchte System die Versetzungsproduktionsrate und die
daraus resultierende totale Versetzungsdichte auf diesen Gleitsystemen ca. den dreifachen
Wert verglichen zu den Gleitsystemen der anderen Gleitsystemgruppe an. Die GND-Dichte
besteht fiir das untersuchte System hauptsdchlich aus Schraubencharakter (= 74 %), wobei
deren lokaler Charakter stark variiert und dabei von den jeweiligen Gleitsystemen abhéngt.
So besitzt die GND-Dichte auf den Gleitsystemen {A3,B4,C3,D4} fast ausschlieflich
einen Schraubencharakter, wohingegen fiir die anderen Gleitsysteme der Stufencharakter
iiberwiegt. Des Weiteren weisen die aufgestauten Versetzungsdichten der beiden Gleitsys-
temgruppen jeweils eine Kreuzstruktur auf, welche jedoch zueinander um ca. 45° um die

Torsionsachse verdreht sind.
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Einfluss der Kristallorientierung unter zunehmender Torsionsbelastung

Im Folgenden wird der Einfluss der Kristallorientierung auf den Versetzungscharakter der
GND-Dichte in Gold-Mikrodrahten mit verschiedenen hochsymmetrischen Orientierungen
((100), (110) und (111)) untersucht. Die initiale Mikrostruktur wurde mit einer totalen
Versetzungsdichte von 2, 4 x 102 m~2 angenommen, welche sich gleichméfBig im System und
iiber alle Gleitsysteme verteilt. Das System wird mit einer linear ansteigenden Verdrehung
von bis zu ¢ < 3,5° (yg < 1,5 %) belastet und die Angabe der GND-Dichte bezieht sich
auf ein Mittelungsvolumen von 0,126 um?® (bzw. auf eine Elementenbreite der Tetraeder
von ~ 1,5 pum). Die Ergebnisse dieses Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen
Artikel [Zoller et al. (2023)] veroffentlicht.

In Abbildung 5.16 ist der Verlauf des normierten Torsionsmomentes und der dazugehorigen
totalen Versetzungsdichte fiir die unterschiedlichen Kristallorientierungen abgebildet. Hier-
bei werden die C'DD-Simulationen mit Betrachtungen der C'ritical Thickness Theory
(CTT), siehe Unterabschnitt A.1.2 im Appendix, und Experimenten aus Ziemann et al.
(2015) verglichen. Es sei angemerkt, dass der Verlauf des Torsionsmomentes in allen drei
verwendeten Ansétzen bestimmt wird, wohingegen die totale Versetzungsdichte lediglich in
den CDD-Simulationen und C'T'T-Betrachtungen vorliegen und nur die CDD-Simulation
direkten Zugang zu der Zusammensetzung der Versetzungsdichte und Beteiligung der

einzelnen Gleitsysteme liefert.

Im Vergleich der drei untersuchten Hochsymmetrie-Orientierungen weisen die (110) und
(111) Orientierungen einen dhnlichen Verlauf auf, der sich in Teilen von der (100)
Orientierung unterscheidet. So weist die (100) Orientierung im initialen, elastischen Be-

reich einen ca. doppelt so hohen Gradienten des normierten Torsionsmomentes auf und

Verlauf des normierten Torsionsmoments Simulation Verlauf der totalen Versetzungsdichte
— (100) 10
— (110) o
— (111 g 8
Experiment ﬁo 6
-=- (100)uU(111) = 4
crT 'SQ 2
(100) 0
0.0 0.5 1.0 1.5 (110) 0.0 0.5 1.0 1.5
Randdehnung yg [%] - (111) Randdehnung yr [%]

Abbildung 5.16: Verlauf des normalisierten Torsionsmomentes und der Evolution der totalen
Versetzungsdichte iiber die Randscherspannung in den betrachteten Mikrodrdhten basierend auf
den Ergebnissen der CDD-Simulation, CTT-Betrachtungen und Experimenten. Aufgrund des
experimentellen Versuchsaufbaus sind Messdaten der normalisierten Torsionskurve erst ab einem
Wert von etwa 20 GPa verfligbar, weshalb eine Extrapolation der Kurve fiir den Anfangsbereich
durchgefiithrt wurde. Bearbeitete Abbildung aus [Zoller et al. (2023)].
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es wurde eine hohere Materialverfestigung im elastisch-plastischen Bereich beobachtet.
Die experimentell bestimmte Torsionskurve fiir den gesamten Torsionsdraht mit einer
Bambusstruktur aus alternierenden (100) und (111) Kérnern verlauft zwischen den Torsi-
onskurven fiir die Einkristalle in der Simulation. In allen drei Kristallorientierungen wurde
nach einem initialen Bereich ein nahezu linearer Anstieg der totalen Versetzungsdichte
beobachtet, wobei fiir das untersuchte System der Anstieg der totalen Versetzungsdichte in
der (100) Orientierung bereits bei kleineren Randscherungen einsetzt. Um tiefere Einblicke
in die Mikrostrukturevolution zu erhalten, wird im Folgenden die Zusammensetzung der

Versetzungsdichten genauer untersucht.

Wie in Abbildung 5.17 dargestellt, kommt es im Zuge der Mikrostrukturevolution in
allen Orientierungen zu einer Akkumulation von Versetzungsnetzwerksdichte und GND-
Dichte, wohingegen der Anteil der SSD-Dichte stetig abnimmt. In der GND-Dichte treten
sowohl Schrauben- als auch Stufencharakter auf. Am Ende der betrachteten Belastung
(vr = 1,5 %) weist die (100) Orientierung mit 82% den hochsten prozentualen Anteil
der Versetzungsnetzwerksdichte an der totalen Versetzungsdichte auf. Dahingegen wird
in der (111) Orientierung mit 22% der hochste prozentuale Anteil der GND-Dichte an
der totalen Versetzungsdichte beobachtet, wobei der Schraubencharakter mit 13% den
groferen Beitrag liefert. In den drei untersuchten Orientierungen liegen der Schrauben-
(6 — 13%) und Stufenanteil (8 — 11%) in einer dhnlichen Grofenordnung.
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Abbildung 5.17: Zusammensetzung sowohl der totalen Versetzungsdichte des jeweiligen Systems
(oben) als auch der GND-Dichte einzelner Gleitsystemgruppen (unten) fir die Hochsymmetrie-
Orientierungen (100) (links), (110) (Mitte), und (111) (rechts). Ubersetzte Abbildung aus
[Zoller et al. (2023)].
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Jedoch lassen sich fiir eine Betrachtung der einzelnen Gleitsystemgruppen Unterschiede
identifizieren. Je nach betrachteter Gleitsystemgruppe und Kristallorientierung tiberwiegt
entweder der Schrauben- oder Stufencharakter. So weisen z.B. in der (100) Orientie-
rung die GND-Dichte in der priméaren Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4} hauptséchlich
einen Schraubencharakter auf (81%), wohingegen in der anderen Gleitsystemgruppe
{A2,A6,B2,B5,C1,C5,D1,D6} der Stufencharakter tiberwiegt (74%) . Der Unterschied
zwischen den beiden Anteilen fillt in der Gleitsystemgruppe {A3,A6,C1,C3,D1,D6} in der

(111) Orientierung am geringsten aus.

5.4 Zusammenhang zwischen Gleitsystemaktivitat und kri-
stalliner Missorientierung

Die Akkumulation von GNDs fithren zu Missorientierungen im Material, die sich auch
experimentell messen lassen. Im Folgenden wird der Informationsgehalt dieser Missori-
entierung iiber die zugrunde liegenden Gleitsystemaktvitiaten fiir dieselben Mikrodréahte
mit den hochsymmetrischen Orientierungen unter Torsionsbelastung wie im vorherigen
Abschnitt untersucht. Hierbei liefert die Simulation einen direkten Zugang sowohl zu den
Gleitsystemaktivitaten als auch zu den daraus resultierenden Missorientierungen. Die
Missorientierung wird durch die Kombination von (positiven) Missorientierungswinkel und
Richtung der dazugehorigen Rotationsachse charakterisiert, vgl. Abbildung 4.9. Die genaue
Berechnung ist in Unterabschnitt A.1.1 im Appendix angegeben. Die Ergebnisse dieses
Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen Artikel [Zoller et al. (2023)] veréffentlicht.

In Abbildung 5.18 sind die resultierenden lokalen Missorientierungen bzgl. des Materials
im Querschnittszentrum zum Ende der betrachtenden Belastung (yg = 1,5 %) abgebildet.
Des Weiteren sind die in Abbildung 4.9 hergeleiteten theoretischen Uberlegungen bzgl.
der Richtung der Rotationsachsen infolge der Aktivitat der einzelnen Gleitsystemgruppen
und die aus der Simulationen bestimmte Evolution der plastischen Scherungen auf den
einzelnen Gleitsystemen dargestellt. In allen drei untersuchten Orientierungen werden in
der Nahe der Oberflache groflere Missorientierungswinkel beobachtet als in der Néhe der
Torsionsachse. Die Rotationsachsen der lokalen Missorientierungen zeigen fiir die (100)
und (111) Orientierungen in Richtung der Torsionsachse, wohingegen die Rotationsachsen
fir die (110) Orientierung in Richtung der Oberflache ausgerichtet sind. Somit korreliert
die Richtung der lokalen Rotationsachsen in der Simulation mit denen der priméaren

Gleitsystemgruppen aus den theoretischen Uberlegungen.
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Abbildung 5.18: Abbildung der Missorientierung bzgl. dem Querschnittszentrum fiir die drei
untersuchten Hochsymmetrie-Orientierungen (100) (links), (110) (Mitte) und (111) (rechts).
Zum leichteren Vergleich sind die Orientierungen der theoretischen Rotationsachsen infolge
der Aktivitdt der Gleitsystemgruppen aus Abbildung 4.9 ebenfalls dargestellt. Zudem ist die
Evolution der plastischen Scherungen auf den einzelnen Gleitsystemen angegeben, wobei die
einzelnen Gleitsystemgruppen unterschiedlich eingefirbt sind (rot kennzeichnet hierbei den jeweils
hochsten Schmid-Faktor und blau den jeweils niedrigsten). Ubersetzte Abbildung aus [Zoller
et al. (2023)].

In den einzelnen Kristallorientierungen weisen die Gleitsystemgruppen mit den jeweils
hochsten Schmid-Faktoren, vgl. Tabelle 4.3, auch die hochsten Gleitsystemaktivitédten bzw.
plastische Scherungen auf. So weisen z. B. in der (100) Orientierung die Gleitsysteme der
priméaren Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4} am Ende der betrachteten Belastung eine
ca. doppelt so hohe plastische Scherung auf als die anderen Gleitsysteme. In der (110)
Orientierung weist die Gleitsystemgruppe {A2,A3,D1,D4}, welche mit m; = 0,5 einen ge-
ringeren Schmid-Faktor als die Gleitsystemgruppe {B5,B6} mit m, = 0, 8 besitzt, am Ende
der Belastung eine um bis zu 1.4-fache plastische Scherung vgl. mit der Gleitsystemgruppe
{B5,B6} auf.

Im néchsten Schritt werden die obigen Ergebnisse der theoretischen Analyse und der
Simulation genutzt, um tiefere Einblicke in experimentelle Beobachtungen zu erhalten,
hier exemplarisch fiir die (100) Orientierung aus Ziemann et al. (2015) bzw. Ziemann

(2020). Wie in Abbildung 5.19 dargestellt, zeigt die experimentell gemessene lokale Miss-
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Experiment Theorie Simulation
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Abbildung 5.19: Darstellung der experimentell mittels HR-EBSD Messungen detektierten
lokalen Missorientierungen bzgl. des Querschnittszentrums fiir den (100) orientierten Mikrodraht
unter Torsionsbelastung mit einer plastischen Randscherung von yg, ~ 0.8 % (links), sowie
theoretische Uberlegungen (Mitte) und Simulationsergebnisse fiir eine (totale) Randscherung von
vr ~ 1.5 %, was hier einer plastischen Randscherung von yg ,; ~ 0.7 % entspricht (rechts). In den
Simulationsergebnissen sind die aus den Gleitsystemaktivitdten resultierenden Missorientierungen

fiir die beiden Gleitsystemgruppen getrennt voneinander ausgewertet. Ubersetzte Abbildung aus
[Zoller et al. (2023)].

orientierung bzgl. dem Querschnittszentrum in Richtung der Torsionsachse, wobei wie in
der Simulation gréflere Missorientierungswinkel in der Néhe der Oberflache verglichen zum
Querschnittszentrum detektiert werden. Um Aufschluss iiber die beteiligten Gleitsystemak-
tivititen zu erhalten, sind in Abbildung 5.19 sowohl die theoretischen Uberlegungen als
auch Simulationsergebnisse dargestellt. Die Simulationsergebnisse umfassen die aus den
plastischen Scherungen resultierenden Missorientierungen, welche fiir beide Gleitsystem-
gruppen getrennt voneinander berechnet wurden. Hierbei zeigen die Rotationsachsen der
Missorientierung infolge der Gleitsystemaktivitéten der Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4}
in Richtung der Torsionsachse, wohingegen die Rotationsachsen der Missorientierung
infolge der Gleitsystemaktivitaten der anderen Gleitsystemgruppe in Bereichen mit groien

Missorientierungswinkeln grofitenteils in Richtung der Oberflache zeigen.

Wird, wie in Abbildung 5.20 dargestellt, die lokale Missorientierung im Experiment nicht
beziiglich des Querschnittszentrums sondern des jeweiligen Nachbarn in [101] und [101]
Richtungen (entspricht dem oberen oder unteren linken Nachbarn) ausgewertet, offenbart
die ex situ HR-EBSD Messung Linien mit hohen lokalen Missorientierungenswinkeln inner-
halb des Querschnitts. Die Linien verlaufen dabei in e,(¢ = £45°) Richtung (entspricht

der Diagonalen) und sind im jeweiligen Inneren des Querschnittes lokalisiert.

Zum Vergleich sind die theoretisch bestimmten spannungsfreien Linien der jeweiligen

Gleitsysteme sowie die rdumliche Verteilung der GND-Dichte und der Versetzungsnetz-
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Abbildung 5.20: Darstellung der lokalen Missorientierung, die sich im Gegensatz zu Abbil-
dung 5.19 auf den jeweiligen Nachbarn in [101] und [101] Richtung bezieht. Zudem sind die
theoretisch bestimmten spannungsfreien Linien der einzelnen Gleitsysteme und die raumliche
Verteilung der GND-Dichte in der Simulation abgebildet. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller et al.
(2023)].

werksdichte der priméiren Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4} in der Simulation ebenfalls
abgebildet. Hierbei weisen die spannungsfreien Linien der priméren Gleitsystemgruppe,
die aufgestaute GND-Dichte und die immobile Versetzungsnetzwerksdichte der priméren
Gleitsystemgruppe in der Simulation die gleiche Orientierung wie die Linien mit erhohter
lokaler Missorientierung im Experiment auf. Beziiglich der Versetzungsnetzwerksdichte
lasst sich eine Tendenz der Zunahme der Dichte von der jeweiligen spannungsfreien Linie
in orthogonaler Richtung hin zur Oberfliche erkennen, wobei jedoch im Gegensatz dazu
der am weitesten von der jeweiligen spannungsfreien Linie entfernte Randbereich eine

geringe Versetzungsnetzwerksdichte aufweist.

5.5 GroBeneffekte induziert durch Versetzungsaufstaus

Wie in den vorherigen Abschnitten gezeigt, kommt es in den untersuchten Systemen
zu einem Aufstau der GND-Dichte, insbesondere in einem inhomogenen Spannungsfeld.

Unklar ist jedoch, inwiefern sich die Systemgrofie auf den Versetzungsaufstau auswirkt.
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Deshalb wird im Folgenden der Einfluss der Systemgrofie auf die raumliche Ausdehnung
des Versetzungsaufstaus untersucht und ob diese bzw. die Riickspannung der bereits auf-
gestauten Versetzungen (vgl. Gleichung 3.9b) einen Grofieneffekt induziert. Die Ergebnisse
dieses Unterabschnittes sind in dem wissenschaftlichen Artikel [Zoller und Schulz (2020)]

veroffentlicht.

Hierzu werden (100) orientierte Aluminium-Mikrodrahte mit verschiedenen Radien
R € {3;6;12;48} um (aber gleichen Aspektverhéltnissen) unter Torsionsbelastung un-
tersucht, siehe Abbildung 4.5. Um den Einfluss des Versetzungsaufstaus auf etwaige
Grofieneffekte isoliert untersuchen zu kénnen, werden in dieser Untersuchung der Flief3-
beginn bzw. die Quellspannung, vgl. Gleichung 3.11a, als konstant gewahlt und keine
Versetzungsreaktionen oder Multiplikationsmechanismen berticksichtigt. Hierdurch wird
ausgeschlossen, dass etwaige Anderungen der Ereigniswahrscheinlichkeiten von Verset-
zungsreaktionen infolge variierender Wegldngen die Simulationsergebnisse beeinflussen
konnten. Die initiale Mikrostruktur besteht ausschliefllich aus einer homogenen Verteilung
von Versetzungsquellen und die Versetzungsdichten auf den verschiedenen Gleitsystemen

konnen tiber die Spannungsfelder miteinander interagieren.

Die Systeme werden mit einer konstanten Verdrehung von ¢ = 1° belastet. Folglich weisen
alle untersuchten Systeme die gleichen Randscherungen auf, wohingegen der Dehnungs-
gradient fiir kleinere Drahtradien zunimmt. In den Simulationen werden die Systeme
mit derselben Anzahl an Elementen vernetzt, wodurch die Auflésung entlang des nor-
mierten Radius konstant bleibt. Dies impliziert jedoch, dass die Auflosung entlang der
Raumkoordinate r variiert. Die variierende Auflosung kéonnte einen Einfluss auf die Si-
mulationsergebnisse haben, dessen genauen Auswirkungen ungewiss sind. Dies motiviert
weiterfuhrende, detaillierte Analysen zum Einfluss der Diskretisierung auf die einzelnen
internen Spannungskomponenten fiir verschiedenen Versetzungskonfigurationen, was je-
doch den Rahmen dieser Arbeit iibersteigt. In dieser Arbeit wird die Annahme getroffen,
dass der Einfluss der variierende Auflosung aufgrund der Berticksichtigung des Korrektur-
terms der Riickspannung, welcher die kurzreichweitigen Spannungsfelder von unaufgelésten

Eigenspannungsfeldern abbildet, vernachléssigt werden kann.

Die sich einstellenden Gleichgewichtskonfigurationen der Mikrostrukturen sind in Abbil-
dung 5.21 abgebildet. Hierbei léasst sich eine sternféormige Anordnung der totalen Ver-
setzungsdichte fiir alle Mikrodrahtradien beobachten. Allerdings nimmt der Wert der
Versetzungsdichte mit kleineren Radien zu. Ebenso nimmt auch die Ausdehnung des
Versetzungsaufstaus bezogen auf den normierten Radius fiir kleinere Radien zu, was zu

einer Verbreiterung der sternférmigen Dichteformation fiihrt.
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Abbildung 5.21: Riumliche Verteilung der totalen Versetzungsdichte in der Gleichgewichtskon-
figuration im Drahtquerschnitt fiir Mikrodrdhte mit variierenden Radien unter einer konstanten
Torsionsbelastung. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller und Schulz (2020)].
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Abbildung 5.22: Verlauf der normierten totalen Versetzungsdichte und der dquivalenten pla-
stischen Dehnung tiber den normierten Radius fiir Mikrodréhte mit variierenden Radien unter
einer konstanten Torsionsbelastung. Ubersetzte Abbildung aus [Zoller und Schulz (2020)].

In Abbildung 5.22 ist die raumliche Verteilung sowohl der totalen Versetzungsdichte als auch
der dquivalenten plastischen Dehnung iiber den normierten Radius dargestellt. Zur besseren
Vergleichbarkeit wurden die Kurven der totalen Versetzungsdichte mit 355" = 1,93 4%
normiert, wobei der Normierungswert den experimentellen Ergebnissen von kfz Polykri-
stallen unter Torsionsbelastung aus Arsenlis und Parks (1999) entnommen wurde. Die
&quivalente plastische Dehnung P! = \/%Hepl — 1/strace(e”)1]| berechnet sich analog
zur von Mises-Vergleichsspannung und wurde als skalare Vergleichsgrofie aufgrund des
dreidimensionalen Dehnungszustands herangezogen. Fiir die untersuchten Systeme weisen
die Mikrodrahte mit Radien von R = 48 ym und R = 12 ym eine &hnliche normierte Ver-
teilung auf, wohingegen fiir die Mikrodréhte mit kleineren Radien eine geringere normierte
Versetzungsdichte und kleinere normierte Gradienten bzgl. der dquivalenten plastischen
Dehnung nahe der Torsionsachse beobachtet wurden. Die resultierenden Torsionsmomente
berechnen sich tiber die Spannungsverteilung und ergeben sich zu Mr/r3 = 123 MPa fiir
R = 48 ym bzw. zu Mr/grs = 134 MPa fir R = 3 um.
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6. Diskussion

Im Folgenden werden die Ergebnisse der Mikrostruktur unter Einbezug der Systemana-
lysen und der Literatur diskutiert, wobei der Fokus auf den in Kapitel 5 motivierten

Fragestellungen liegt.

6.1 Aktivierungen der Gleitsysteme

In den untersuchten Systemen werden jeweils die Gleitsysteme mit den héchsten Schmid-
Faktoren zuerst aktiviert und liefern im Zuge der Mikrostrukturevolution den grofiten
Beitrag zur plastischen Verformung, vgl. die Angabe der jeweiligen Schmid-Faktoren mit
den Verlaufen der plastischen Scherung (Mikropillar: Abbildung 4.1 und Abbildung 5.10, Mi-
krokragarm: Tabelle 4.2 und Abbildung 5.12, Mikrodraht: Tabelle 4.3 und Abbildung 5.18).
Dieser Zusammenhang ist in Ubereinstimmung mit zahlreichen Untersuchungen der Kri-
stallplastizitat von kfz Metallen (u.a. mit den DDD-Simulationen in Akhondzadeh et al.
(2020) und Stricker et al. (2022)), bzw. dem Schmid’schen Schubspannungsgesetz fiir
einen orientierungsunabhéngigen Referenzwert der kritischen aufgeldsten Schubspannung

CRSS) CRSS yon der Kristallorien-

des initialen FlieBbeginns (7 . Die Unabhéangigkeit von 7
tierung wurde u. a. in den experimentellen Untersuchungen von Zug- und Druckproben
unterschiedlicher Systemgrofien aus Aluminium von Wu et al. (2016) beobachtet. Die
Ubereinstimmung zu den Literaturergebnissen unterstreicht die Plausibilitit der in dieser

Arbeit erzielten C'DD-Simulationsergebnissen.

Aufgrund der Hochsymmetrie-Orientierungen, den homogenen initialen Mikrostrukturen
und der verwendeten deterministischen C'DD-Formulierung wird dieser Zusammenhang der
primédren Gleitsystemaktivitat mit den maximalen Schmid-Faktoren auch fiir variierende
Geometriemafle der untersuchten Systeme (Mikropillar: ¢ = 10 um, Mikrokragarm: a =
5 pm, Mikrodraht: a = 24 um) erwartet. Die Ergebnisse zur Mikrostrukturevolution in
dieser Arbeit sind dabei als gemittelter Erwartungswert zu interpretieren. Somit mag es
aufgrund von stochastischen Effekten u. U. zu Abweichungen von Einzelbeobachtungen in

der Literatur insbesondere fiir kleinere Geometriemafle kommen, wie z. B. die Untersuchung
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der Korrelation zwischen der priméaren Gleitsystemaktivitdt und den Schmid-Faktoren
mittels Monte-Carlo-Simulationen von [315] orientierten Aluminium-Mikropillars mit
Durchmessern von 0,8 bis 6,3 ym von Ng und Ngan (2008) ergab. Hintergrund dafiir ist
die zufallige Konfiguration der Versetzungsquellen und die damit einhergehende Variation

in den Quellspannungen.

Die einzelnen Versetzungsquellen werden lokal aktiviert, sofern eine ausreichend hohe
Spannung anliegt. Hierbei ist das verwendete homogenisierte Versetzungsquellmodell in der
Lage, die Auswirkungen einzelner Quellaktivierungen — expandierende Versetzungsringe
— abzubilden, wie in Abbildung 5.1 und 5.2 fiir den Mikrodraht unter Torsionsbelastung
gezeigt. Es sei darauf hingewiesen, dass die Kontinuumsformulierung nicht auf die Be-
schreibung diskreter Einzelereignisse abzielt, sondern das homogenisierte Verhalten von
Ensembles von Versetzungen in Mittelungsvolumen abbildet. Fiir eine homogene Verteilung
von Versetzungsquellen im System iiberlagern sich die Quellaktivitaten und fithren im
Querschnitt des betrachteten Mikrodrahts unter Torsionsbelastung aus Abbildung 5.15 zu
einem oberflichennahen Bereich mit aktiven Versetzungsquellen und einem quadratischen,
zentrumsnahen Bereich, in dem die jeweiligen lokal projizierten Spannungen kleiner als
die notwendigen Quellspannungen sind. Die Grenze zwischen diesen beiden Bereichen
verlauft dabei parallel zu den spannungsfreien Linien der priméren Gleitsystemgruppe
{A3,B4,C3, D4}, wie unter Einbezug der Abbildung 4.6 oder 5.20 zu sehen ist. Die
Konsistenz zu den Ergebnissen in MD-Simulationen von Nanodrahten aus Gold unter
Torsionsbelastung in Weinberger und Cai (2009) bekraftigt die Niitzlichkeit des homogeni-
sierte Versetzungsquellmodells, welches die Untersuchung der Quellaktivitédten in (gréferen)
Mikrosystemen ermdéglicht [Zoller und Schulz (2020)].

Im Zuge der Mikrostrukturevolution und der damit verbundenen Versetzungsbewegung
kommt es zur Bildung von Versetzungsreaktionen. Hierbei wurden die Einfliisse auf die
Versetzungsanzahl infolge der modellierten Versetzungsmultiplikation verglichen zur Ver-
setzungsproduktion in Abbildung 5.3 fiir einen (1 10) orientierten Kupfer-Mikropillar unter
Druckbelastung und einen (100) orientierten Gold-Mikrodraht unter Torsionsbelastung
untersucht. In beiden Systemen lésst sich anfangs die Neubildung von Versetzungsringen

fast ausschliefllich auf die Quellaktivitdten zuriickfithren.

Fiir den Torsionsdraht gewinnt die Versetzungsmultiplikation mit zunehmender Verformung
an Bedeutung, was sich auf die erhohte Kollisionswahrscheinlichkeit infolge steigender
Versetzungsdichten und lokal steigender Versetzungsgeschwindigkeiten zuriickfiihren lésst,
und iibersteigt schlieBlich ab einer Randscherung von v =~ 0,5 % die Versetzungsquell-
aktivitaten. Es sei angemerkt, dass es sich bei der Versetzungsanzahl um eine zeitlich

integrale Grofle handelt und der Anteil der Versetzungsmultiplikation an der aktuellen
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Anderungsrate somit noch hoher ausfallt. Der Ubergang der Versetzungsproduktion zur
-multiplikation ist konsistent zu den in Stricker und Weygand (2015) durchgefithrten
DDD-Simulationen von Aluminium-Mikropillars mit (100), (110), (111) und (234)
Kristallorientierungen und variierenden Systemgroflen im Bereich von 0,5 — 2 ym unter
Zugbelastung bis zu einer Dehnung von ' = 0,5%. Dort wurden die gleitfahigen
Reaktionen als wichtiger Mechanismus fiir die Bildung mobiler Versetzungen identifiziert,
die fiir 30 — 60 % der plastischen Dehnung verantwortlich sind. Demnach bestétigen die
Resultate dieser Arbeit den in Stricker und Weygand (2015) beobachteten Ubergang der
Versetzungsproduktion zur -multiplikation auch fiir bestimmte grofiere Mikrosysteme unter
inhomogener Belastung. (Als Zusatzinformation: Die unten eingefiihrte Vergleichsgrofie
belauft sich in Stricker und Weygand (2015) auf ay/o™* € [0,2; 10, 3]).

Um neben der Versetzungsdichte auch den Einfluss variierender Systemgrofien a und den
damit einhergehenden verlangerten maximal zuriickgelegten Strecken der Versetzungen
auf die Kollisionswahrscheinlichkeit abzubilden, wird Zaiser und Sandfeld (2014) folgend
das Verhaltnis der makroskopischen Systemgrofle zu der internen Langenskala der Ver-
setzungsstrukturen (z. B. zum mittleren Versetzungsabstand) als dimensionslose Grofie
a\/ﬁ herangezogen. Die Berticksichtigung dieses Faktors beim Vergleich zweier Systeme
wird durch die unterschiedliche Auspragung der verschiedenen Verfestigungsmechanismen
in den jeweiligen Regimen motiviert, siche Abschnitt 1.2. Da dieser Faktor wahrend der
jeweils betrachteten Mikrostrukturevolution sowohl fiir den in dieser Arbeit untersuchten
Mikropillar als auch fiir den Mikrodraht in der gleichen Gré8enordnung liegt (Mikropillar:
ay/ o™t € [15,5; 28, 3], Mikrodraht: Ry/o™* € [18,6; 32, 6]), wird davon ausgegangen, dass

der Einfluss der Systemgrofie beim Vergleich beider Systeme vernachléssigt werden kann.

Im Gegensatz zum tordierten Mikrodraht wird im druckbelasteten Mikropillar kein
Ubergang zur Versetzungsmultiplikation beobachtet. Dies lisst sich auf die besonde-
re Charakteristik des Systems zuriickfithren, welche aus der (110) Kristallorientierung
unter einachsiger Druckbelastung resultiert. Die Versetzungsreaktionen zwischen den
vier aktiven Gleitsystemen {B2,B4,C1,C3} beinhalten weder gleitfdhige Reaktionen noch
konnen Versetzungen zwischen diesen Gleitsystemen quergleiten. Folglich fithren durch
aktive Gleitsysteme initiierte gleitfahige Reaktionen zur Bildung von Versetzungssegmenten
lediglich auf inaktiven Gleitsystemen, nicht aber auf aktiven Gleitsystemen, welche fiir die

Mikrostrukturevolution eine elementare Rolle einnehmen.

Es sei jedoch explizit darauf hingewiesen, dass dies weder bedeutet, dass die gleitfihigen
Reaktionen in diesem System nicht auftreten, noch dass sie hier fiir die Mikrostrukturevolu-
tion vernachléssigbar sind. Die in dieser Arbeit iiber die Kriitmmungsdichten herangezogene

Grofle der Anzahl der Versetzungsringe beriicksichtigt entsprechend der Modellierung
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keine neu gebildeten geraden Versetzungssegmente, die aufgrund zu geringer Spannungen
auf dem jeweiligen Gleitsystem unzureichend ausbauchen, siehe die Heaviside-Funktion
in Gleichung 3.27g. Dies ist auf den inaktiven Gleitsystemen der Fall. Die Grofle der
Versetzungsanzahl erfasst also lediglich die Kriimmungsdichte, nicht jedoch die transfe-
rierte totale Versetzungsdichte oder die infolge der Mikrostrukturevolution resultierende

plastische Verformung.

Dariiber hinaus ist die Rolle der infolge der gleitfahigen Reaktionen auf den inaktiven
Gleitsystemen abgelegten Versetzungsdichte ungewiss [Katzer et al. (2022)]. Diese Verset-
zungsdichten konnen als Reaktionspartner fiir andere Versetzungsreaktionen fungieren und
somit auch Einfluss auf andere Aspekte der Mikrostrukturevolution nehmen. In Stricker
und Weygand (2015) wurde fiir die (110) Orientierung der plastische Dehnungsanteil der
infolge von gleitfdhigen Reaktionen gebildeten Versetzungen mittels einer Approximation
(Methode der kleinsten Quadrate) auf 10 — 40 % beziffert, was jedoch mit einer Differenz
von ca. 20 % zu den anderen Hochsymmetrie-Orientierungen deutlich geringer ausféllt und
demnach den oben beschriebenen qualitativen Unterschied zwischen den beiden Systemen
bekraftigt.

Folglich muss bei der Beurteilung der Bedeutung der Versetzungsquellen verglichen zur
Versetzungsmultiplikation neben der Hohe der Versetzungsdichte im System und der
Systemgrofle auch die Kombination der Kristallorientierung und Belastung im Hinblick
auf mogliche Versetzungsreaktionen aktiver Gleitsysteme berticksichtigt werden. Dem-
nach empfiehlt es sich eine detaillierte Systemanalyse analog zu Kapitel 4 durchzufiihren.
Eine Orientierung liefert dabei die Reaktionsmatrix in Abbildung 3.2 unter Kenntnis
der anhand des Schmid-Faktors als aktiv erwartenden Gleitsysteme. Hieraus ldsst sich
z. B. das Verhéltnis der Anzahl an Multiplikationsbeziehungen (gleitfihige Reaktion und

Quergleiten) zwischen aktiven Gleitsystemen zu der Anzahl an allen Reaktionsbeziehungen

multi

zwischen aktiven Gleitsystemen bestimmen (Mikropillar: 222 = & = 0, Mikrodraht:
a<ra
multl .. . . . . . multl .
Taca — 4~ (),25 fiir die vier priméren Gleitsysteme bzw. "o = 89~ ( 42 fiir alle
Na<ra 16 ’ Na<sa 144 )

zwolf Gleitsysteme). Je hoher das Verhéltnis ausfillt, desto groBler wird tendenziell der
Einfluss der Versetzungsmultiplikation verglichen zu den Versetzungsquellen erwartet, wo-
bei zusatzlich auch die Ereigniswahrscheinlichkeiten der Versetzungsreaktionen berticksicht

werden muss, siehe u.a. Gleichung 3.20 und 3.25.
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6.2. Einfluss der Gleitsystemaktivitaten auf die Versetzungskonfiguration

6.2 Einfluss der Gleitsystemaktivitaten auf die Verset-
zungskonfiguration

Nachdem im vorherigen Abschnitt die Aktivierung der Gleitsysteme diskutiert wurde, wid-
met sich der folgende Abschnitt den Auswirkungen der jeweiligen Gleitsystemaktivitdten
auf die Versetzungskonfiguration. Im Zuge der in Kapitel 4 durchgefiihrten Systemanalysen
wurde fiir die betrachteten Systeme a priori Klassifikationen der Gleitsysteme basie-
rend auf den Schmid-Faktoren und moglichen Versetzungsreaktionen fiir die jeweiligen
Kristallorientierungen theoretisch abgeleitet und Unterschiede zwischen den einzelnen
Gleitsystemgruppen beziiglich ihrer Aktivitiat, Relaxationsprinzip sowie Konfiguration und

Zusammensetzung der GND-Dichte identifiziert.

Diese Klassifikationen der Gleitsysteme konnte in den Simulationen bestétigt werden, siehe
u. a. die Verlaufe der plastischen Scherung (Mikropillar: Abbildung 5.10, Mikrokragarm: Ab-
bildung 5.12, Mikrodraht: Abbildung 5.18). Die Wichtigkeit der Berticksichtigung moglicher
Versetzungsreaktionen fir die Gruppierung der Gleitsysteme wird z. B. fiir den (110)
orientierten Mikrodraht unter Torsionsbelastung deutlich. So lasst sich im Vergleich der
beiden Gleitsystemgruppen G1 = {A2, A3, D1, D4} und G2 = {B2, B4,C1,C3}, welche
beide denselben Schmid-Faktor aufweisen, der Unterschied in den plastischen Scherungen
am Ende der betrachteten Belastung (vg1 =~ 4 7g2) neben geometrischen Unterschieden in
den Querschnitten der Gleitebenen (A5™ & 1,6 Ans2*™, vgl. Abbildung 4.6) auch auf
ihre Beziehungen zur priméren Gleitsystemgruppe {A6,D6} zuriickfithren. Die von der
priméren Gleitsystemgruppe {A6,D6} initiierten gleitfahigen Reaktionen fithren lediglich
in der Gleitsystemgruppe G1 zu neuen mobilen Versetzungen, deren Bewegungen das
Material plastisch verformen. Folglich muss zur Abschétzung der Aktivitdat der Gleitsy-
stemgruppe neben dem Schmid-Faktor auch die Reaktionsbeziehungen, insbesondere die
Multiplikationsbeziehungen zu der primaren Gleitsystemgruppe, berticksichtigt werden
[Zoller et al. (2023)].

6.2.1. Versetzungsnetzwerkcharakteristiken

Die Materialverfestigung im Stadium II der Verformung von kfz Metallen wird iiblicherweise
auf die Bildung und Auflésung von Versetzungsverbindungen zwischen den einzelnen
Gleitsystemen zuriickgefithrt. Madec et al. (2003) und Devincre et al. (2006) nutzen
DDD- und atomistische Simulationen, um die Behinderung der Versetzungsbewegung
infolge der Interaktionen zwischen den einzelnen Gleitsystemen mittels spezieller, an

die einzelnen Untersuchungen angepassten Systemkonfigurationen zu untersuchen. Im
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6. Diskussion

Gegensatz hierzu wird in dieser Arbeit Sudmanns et al. (2020) folgend die Evolution der
Versetzungsreaktionen mittels Analysen von DDD-Datensatzen mit hochsymmetrischen
Orientierungen ausgewertet, bei denen mehrere Gleitsysteme aktiv sind und alle Reaktionen
auftreten konnen. Verglichen zu Sudmanns et al. (2020) enthélt der DDD-Datensatz
verschiedene Kristallorientierungen und nutzt Ratenformulierungen anstatt absoluter
Werte zur Erfassung der zum jeweiligen Zeitpunkt ablaufenden Mechanismen und zur

besseren Ubertragbarkeit der Ergebnisse in Kontinuumsansétze.

Die Analyse ergibt, dass sich die Anderungsraten der Versetzungsreaktionsdichten haupt-
sachlich auf die Beteiligung aktiver Gleitsysteme zurtickfithren lassen [Katzer et al. (2022)],
siche hierzu den Unterschied in den Anderungsraten der Versetzungsreaktionsdichten
zwischen Gleitsystempaarungen aktiver und inaktiver Gleitsysteme um ungefihr eine
GroBlenordnung in Abbildung 5.6 oder vergleiche die Anzahl an Lomerarmen in Abbil-
dung 5.8. Dies ist konsistent zu dem Framework in Kubin et al. (2008b), in dem die
Akkumulation der Versetzungsdichte im Zuge der Mikrostrukturevolution von der Anzahl
der aktiven Gleitsysteme abhéngig ist und folglich eine Orientierungsabhéngigkeit der
Materialverfestigung abbildet. Die durch die aktiven Gleitsysteme initiierten Versetzungs-
reaktionen legen Versetzungsdichten auf den inaktiven Gleitsystemen ab [Katzer et al.
(2022)], was auch in den DDD-Simulationen von einkristallinem Aluminium mit einer
(100) Kristallorientierung in Sudmanns et al. (2019) bzw. Kupfer mit variierenden Kri-
stallorientierungen in Akhondzadeh et al. (2020) infolge von gleitfadhigen und koplanaren
Reaktionen beobachtet wurde. Die Resultate in dieser Arbeit weisen somit diese ablaufende
Prozesse auch fiir weitere Mikrosysteme nach. In wie weit sich stark heterogene Mikrostruk-
turen (z.B. infolge der Mikrostrukturevolution bei zeitlicher Variation der Belastungsart
bzw. -richtung) auf die elementare Rolle der primér aktiven Gleitsysteme bei der Bildung
von Versetzungsverbindungen auswirken, bleibt in weiterfithrenden Untersuchungen zu

klaren.

In Akhondzadeh et al. (2020) erfolgt eine Differenzierung bzw. Klassifizierung der Gleit-
systeme nicht nur anhand ihrer Schmid-Faktoren sondern auch unter Einbezug der Re-
aktionsbeziehungen zu anderen Gleitsystemen. Fortfithrend wird in Akhondzadeh et al.
(2021) eine empirisches Faustregel fiir die Versetzungsmultiplikation basierend auf dem
Schmid-Faktor des betrachteten Gleitsystems und des maximalen auf der betrachteten
Gleitebene auftretenden Schmid-Faktors abgeleitet (|ms — 0,5 nax msz| > 0, 1). Dieses
Kriterium umfasst dabei sowohl die Versetzungsmultiplikation durch Versetzungsgleiten
(,8lip-driven multiplication® fiir ms > 0,5 max ms;) als auch ohne Versetzungsgleiten auf

Se Ebene

dem betrachteten Gleitsystem (,slip-free multiplication® fiir ms < 0,5 _Inax ms).
scrbene
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6.2. Einfluss der Gleitsystemaktivitaten auf die Versetzungskonfiguration

Meiner Einschétzung nach liefert die Kombination der beiden Arten der Versetzungsmulti-
plikation innerhalb eines Kriterium u. U. uneindeutige Vergleichswerte, die hier zudem

abhingig von der jeweiligen Gleitebene sind. Deshalb sollte meiner Ansicht nach das Kriteri-

um fiir die Versetzungsmultiplikation durch Versetzungsgleiten zu e > m?;}az +0,5>0,6
umgeformt werden, wobei m™** = max m; den maximal auftretenden Schmid-Faktor im ge-
samten System bezeichnet. Zudem sgllte das Kriterium fiir Versetzungsmultiplikation ohne
Versetzungsgleiten auf dem betrachteten Gleitsystem unter Berticksichtigung aller Multi-
plikationsreaktionen verallgemeinert werden. Hierbei ist ausschlaggebend, ob eine Multipli-
kationsreaktionen zwischen zwei aktiven Gleitsystemen existiert, die Versetzungssegmente
auf dem betrachteten Gleitsystem ablegen: 3 {3, §} € aktiv: (5§ + § % s). Die
Reaktionsbeziechungen zwischen den individuellen Gleitsystemen kénnen der Reaktions-
matrix in Abbildung 3.2 entnommen werden. Fiir eine detailliertere Erlduterung und
Diskussion der Terme des Versetzungsmultiplikationskriteriums sei auf Abschnitt A.2 im

Appendix verwiesen.

Im Zuge der Untersuchungen in dieser Arbeit wurde fiir die Entstehung von neuen Verset-
zungssegmenten auf dem betrachteten Gleitsystem nicht der Schmid-Faktor des betrachte-
ten Gleitsystems sondern die Schmid-Faktoren der an der Versetzungsreaktion beteiligten
Gleitsystempaarungen als der elementare Indikator identifiziert [Katzer et al. (2022)]. Siehe
hierzu u.a. den Einfluss der Aktivitat der Gleitsysteme der Reaktionspaarungen auf die
Hoéhe der Versetzungsreaktionsdichten in Abbildung 5.6 oder den Einfluss der Hohe der
Schmid-Faktoren der Gleitsysteme moglicher Lomer-Reaktionspaarungen auf die Anzahl an
Lomerarmen in Abbildung 5.8, welche mit der Anzahl der Lomer-Verbindungen korreliert.
Die héhere Anzahl der Lomerarme auf den Gleitsystemen {D1,B5} verglichen zu {A6,B5}
trotz geringerer Schmid-Faktoren (mps = 0.17 und mp; = 0.29 vgl. zu mag = mpy = 0.35)
ldsst sich auf die Aktivtat des primaren Gleitsystems (A3 mit m 43 = 0.47) und den daraus
resultierenden Lomer-Verbindungen mit Versetzungen auf den Gleitsystemen {D1,B5}
zuriickfithren. Hierbei sei angemerkt, dass der Fokus dieses Arbeitsabschnittes auf den
Versetzungsverbindungen selbst liegt (und folglich lediglich die Versetzungslinienlédnge der
Versetzungsverbindung bzw. die Anzahl an Versetzungsverbindungen betrachtet wird), wo-
hingegen Akhondzadeh et al. (2020) die Evolution aller Versetzungen einschlielich etwaiger
Ausbauchprozesse naher beleuchtet (und damit zusétzlich die Versetzungslinienldange der
Versetzungsarme an den Versetzungsverbindung sowie die Versetzungslinienldnge der von

Versetzungsquellen gebildeten Versetzungen betrachtet).

Bei der Vorhersage der Versetzungsreaktionsdichten wurde eine grofie Streuung bzgl.
der Vorhersagegiite beobachtet, vgl. die grofie Streuung des Determinationskoeffizientens
in den Heatmaps in Abbildung 5.4. Hierbei wird durch eine Gruppierung der Ergeb-
nisse anhand der Schmid-Faktoren der Gleitsystempaarungen, sieche Abbildung 5.5, ein
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Zusammenhang mit der Gleitsystemaktivitat sichtbar. Die auf das Versetzungsreakti-
onsmodell, siehe Versetzungsreaktionsgleichung in Gleichung 3.25, angewendete multiple
lineare Regression sagt fiir aktive Gleitsystempaarungen die Zielgrofie (Anderungsrate der
Versetzungsreaktionsdichten) mit ausreichend hoher Genauigkeit voraus, wohingegen das
Versetzungsreaktionsmodell ungeeignet ist, die Reaktionspaarungen inaktiver Gleitsysteme
abzubilden [Katzer et al. (2022)], vgl. die hohen R?-Werte der Reaktionspaarungen aktiv-
aktiv mit den niedrigen R?-Werte der Reaktionspaarungen inaktiv-inkativ in Abbildung 5.5
oder Abbildung 5.6.

Der Unterschied in der Vorhersagegiite ldsst sich auf die beobachtete Streuung der vor-
hergesagten Anderungsrate der Versetzungsreaktionsdichten (ca. £10'm=2 in Abbil-
dung 5.6) zurtickfiihren [Katzer et al. (2022)]. Unter Beriicksichtigung der unterschiedlichen
GroBenordnungen der Zielgrofien (die Raten der Versetzungsreaktionsdichten fir die aktive
Gleitsystempaarung tibertreffen die der inaktiven um ungeféhr eine Gréflenordnung) fiihrt
diese Streuung zu unterschiedlich stark ausgepriagten prozentualen Abweichungen. Es
sei aber angemerkt, dass die Unterschiede in der Hohe der Reaktionskonstanten (vgl.
C*<* in Abbildung 5.5) mit der Tendenz zu hoheren Reaktionskonstanten fir inaktive
Gleitsystempaarungen auf Unterschiede in den zugrunde liegenden Zusammenhangen der
physikalischen Mechanismen hindeuten, die sich nicht iiber die Streuung der Zielgrofle

erklaren lassen.

Eine Streuung weisen auch die Versetzungslidngen in den untersuchten Versetzungsnetzwer-
ken auf, wie sich anhand der Histogramme zu den Léngen der Lomerarme in Abbildung 5.7
erkennen lasst. Die dabei beobachtete Tendenz zu kurzen Versetzungslangen verstarkt sich
im Zuge der Mikrostrukturevolution und ist stimmig zur Verdichtung des Versetzungs-
netzwerkes mit zunehmender plastischer Verformung. Die qualitative Langenverteilung
der Lomerarme mit der ausgeprigten Tendenz zu kurzen Versetzungsléngen wurde in der
Literatur auch fiir andere Arten der Versetzungssegmente beobachtet. Dies schliefit die
Léngenverteilungen aller Versetzungen in DDD-Untersuchungen eines (100) orientierten
Kupferwiirfels in Sills et al. (2018) mit ein. Des Weiteren wurde diese Charakteristik auch
in den Langenverteilungen von gleitfadhigen, Hirth- sowie Lomer-Versetzungsverbindungen
in DDD-Daten von diinnschichtigen kfz Metallen in Devincre et al. (2006) beobachtet und
ist konsistent zu der modellierten Langenverteilung von Frank-Read-Quellen in diinnen
Kupferfilmen in Shishvan und Van der Giessen (2010).

Es sei angemerkt, dass in dieser Arbeit speziell die Lingenverteilung der Lomerarme,
welche eine elementare Bedeutung fiir die Stabilitidt der Lomer-Verbindungen und da-
mit fiir das gesamte Versetzungsnetzwerk einnehmen (siehe Gleichung 3.26¢), analysiert

wurde und der Fokus sich somit von den oben genannten Untersuchungen unterscheidet.
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Jedoch weisen die Lomerarme eine dhnliche Verteilung wie die Gesamtheit der potenti-
ell mobilen Versetzungen auf (siche Histogramme in Abbildung 5.7), obwohl diese nur
20 — 30 % der Linienlénge aller potentiell mobilen Versetzungen darstellen. Zudem zeigt
die Langenverteilung der Lomerarme in Ubereinstimmung mit Devincre et al. (2006) in
den untersuchten Systemen eine geringe Orientierungsabhangigkeit. Dies deutet darauf
hin, dass sich die Erkenntnisse iiber die Langenverteilungen zwischen den verschiedenen

Betrachtungen tibertragen lassen.

Hintergrund fiir die dhnlichen Langenverteilungen konnte die sukzessive Verdichtung
des Versetzungsnetzwerkes darstellen. Die dabei auftretende Verkiirzung der einzelnen
Versetzungssegmente lésst sich nach Sills et al. (2018) mithilfe eines eindimensionalen
Poisson-Prozesses modellieren. Unter der Annahme, dass infolge der Versetzungsreaktionen
die einzelnen Versetzungssegmente an zufélliger Stelle in zwei kiirzere Versetzungssegmente
unterteilt werden, wobei die Wahrscheinlichkeit fiir die Beteiligung in einer Versetzungsreak-
tion proportional zur Linge des Versetzungssegments ist, entwickelt sich eine entsprechende

Exponentialverteilung der Versetzungslangen heraus.

Bei einer differenzierten Betrachtung der Langenverteilung bzw. der mittleren Verset-
zungsldnge in Abbildung 5.8, welche als charakteristische Grofie fiir die Langenverteilung
herangezogen wird, wird eine Abhéngigkeit von der Gleitsystemaktivitat deutlich. So wei-
sen aktivere Gleitsysteme im Zuge der Mikrostrukturevolution ldngere Versetzungslinien
auf, was sich durch die Zunahme der Versetzungslinien infolge von Ausbauchprozessen
bei ausreichend hohen anliegenden Spannungen auf den jeweiligen Gleitsystemen erklaren
lasst. Fir die (123) Orientierung nimmt die mittlere Versetzungslédnge auf dem priméaren
Gleitsystem mit zunehmender plastischer Verformung nicht ab, sondern bleibt ungefahr
konstant und steht damit entgegen der Beobachtung fiir das Gesamtsystem und der

erwarteten Entwicklung fiir ein sich verdichtendes Versetzungsnetzwerk.

Folglich ist zur Beschreibung der Versetzungslangen eine Differenzierung zwischen den
Gleitsystemen anhand ihrer Aktivitdten sinnvoll. Des Weiteren stellen die Ergebnisse
die qualitative Giiltigkeit der in Kontinuumsansatzen verbreiteten Approximation der
mittleren Versetzungslange iiber den mittleren Versetzungsabstand (welcher wiederum
iiber den Kehrwert der Quadratwurzel der totalen Versetzungsdichte approximiert wird,
siche Gleichung 3.21b), insbesondere fiur sehr aktive Gleitsysteme in Systemen ohne
hochsymmetrische Orientierung infrage. Dies motiviert zukiinftige umfassende Studien zu

den genauen Giltigkeitsbereichen, Zusammenhéingen und Hintergriinde.
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6.2.2. Zusammensetzung der GND-Dichte

Nachdem im vorherigen Abschnitt der Einfluss der Gleitsystemaktivitdten auf Charakteri-
stiken des Versetzungsnetzwerkes diskutiert wurde, widmet sich der folgende Abschnitt
dem Einfluss der Gleitsystemaktivitaten auf die Zusammensetzung der mobilen Verset-
zungsdichte, bzw. speziell der GND-Dichte. Die Zusammensetzung der GND-Dichte hat
einen groflen Einfluss auf potentiell ablaufende Mechanismen in der Mikrostruktur, so
konnen z. B. lediglich Schraubenversetzungen quergleiten. Die GND-Dichte fithrt zu einer
Verzerrung des Kristallgitters und stellt somit eine Grofle dar, die auch experimentell, z. B.
mittels HR-EBSD-Messungen, bestimmt oder zumindest abgeschétzt werden kann. Jedoch
gestaltet sich die Identifizierung der Zusammensetzung der GND-Dichte aus experimentel-
len Daten aufgrund der Limitierung moglicher Messgrofien als schwierig, bzw. begrenzt
sich auf Teilaspekte. Die durchgefithrten C'DD-Simulationen erméglichen einen direkten

Zugang zur Mikrostruktur und der Zusammensetzung der Versetzungsdichten.

In allen untersuchten Systemen, die sowohl homogene als auch inhomogene Spannungs-
felder mit dominanten Normal- als auch Schubspannungskomponenten umfassen, treten
Versetzungen mit sowohl Stufen- als auch Schraubencharakter auf, wobei sich die genauen
Zusammensetzungen zwischen den einzelnen Systemen unterscheiden (siehe Zusammen-
setzung der totalen Versetzungsdichten in Abbildung 5.10, 5.13, 5.15 und 5.17). Folglich
handelt es sich bei allen betrachteten Systemen um dreidimensionale Probleme im Raum,
die von der Kombination aus Spannungsfeldern und Gleitsystemorientierungen abhéngig
sind und sich hinsichtlich der Untersuchungen nicht auf zweidimensionale Betrachtungen

reduzieren lassen.

Homogenes Normalspannungsfeld — Mikropillar unter Druckbelastung

In dem untersuchten (110) orientierten Mikropillar unter Druckbelastung findet die
plastische Verformung, wie nach der Systemanalyse in Abschnitt 4.1 erwartet, hauptsachlich
auf den vier Gleitsystemen mit den hochsten Schmid-Faktoren {B2,B4,C1,C5} statt, vgl.
die jeweiligen Anteile an der plastischen Scherung in der Simulation in Abbildung 5.10
mit den Schmid-Faktoren in Abbildung 4.1. Dies begriindet zum einen die im Experiment
beobachteten Orientierungen der Gleitstufen auf der Oberflache parallel zu den Gleitebenen
{B,C}, siche REM-Aufnahmen in Abbildung 5.9. Zum anderen erklirt die Superposition
der Aktivitiaten dieser vier primaren Gleitsysteme entsprechend der Abbildung 4.1 die
im Experiment beobachtete stédrkere Ausbauchung des Mikropillars in x-Richtung als in
z-Richtung, betrachte die linke REM-Aufnahme in Abbildung 5.9. [Zoller et al. (2021)]
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Infolge der Belastung wird sowohl im Experiment als auch in der Simulation eine Ak-
kumulation von GND-Dichte festgestellt, siche Abbildung 5.9 und 5.10. Der Anstieg
der GND-Dichte wurde in der Systemanalyse aufgrund des homogenen Spannungsfeldes
nicht erwartet, ist aber konsistent zu den in Kiener et al. (2011) durchgefithrten in situ
EBSD-Messungen und zweidimensionalen DDD-Simulationen zur Druckbelastung von
einkristallinen Kupfer-Mikropillar mit einer hochsymmetrischen Kristallorientierung und
zu den in Maa$ et al. (2008) durchgefithrten in situ Laue und EBSD-Messungen zur
Druckbelastung von einkristallinen Kupfer-Mikropillar mit einer Doppelgleitorientierung.
Folglich stellt der Anstieg der GND-Dichte ein Charakteristikum des untersuchten Mikro-
systems dar. Dies fiithrt zu der Frage, auf welchen Gleitsystemen die GND-Dichte gebildet

wird und wie diese im System stabilisiert wird.

In den Untersuchungen dieser Arbeit konnte gezeigt werden, dass sich die GND-Dichte fiir
den Mikropillar unter Druckbelastung auf den inaktiven Gleitsystemen, welche nicht primar
an der plastischen Verformung beteiligt sind, ansammelt [Zoller et al. (2021)]. Darauf deuten
zum einen die in Abbildung 5.9 abgebildeten experimentellen Ergebnisse hin, in denen die
Orientierungen der Regionen mit hoher GND-Dichte teilweise nicht mit den Orientierungen
der Gleitstufen auf der Oberfliche iibereinstimmen, bzw. die Orientierungen der Regionen
der dominanten Burgersvektoren nicht den dazugehorigen Gleitebenen entsprechen. Zum
anderen ist dies direkt aus der in Abbildung 5.11 abgebildeten Zusammensetzung der
GND-Dichte in der Simulation ersichtlich. Dieser Zusammenhang deckt sich mit den
Beobachtungen von Kirchlechner et al. (2011b) basierend auf der Analyse von in situ
REM-Aufnahmen und ex situ plaue-Beugungsmessungen fiir einkristalline Kupferproben
mit einer Kantenldnge von a = 3 um und einer (234) Orientierung unter Zugbelastung,
in denen genau ein priméres Gleitsystem mit dem hochsten Schmid-Faktor existiert. Die
Resultate in dieser Arbeit weisen somit zum einen die Akkumulation der GND-Dichte
auf inaktiven Gleitsystemen direkt nach und zum anderen bestéatigen sie dies auch fir
eine hochsymmetrischen Kristallorientierung mit Mehrfachgleitung ((110)) und fiir ein

groBeres Mikrosystem (a = 10 pm).

Die Analyse der lokal dominanten Burgersvektoren in Abbildung 5.9 zeigt verschiede-
ne Regionen der jeweils gemittelten Burgersvektoren. Zusammen mit der experimentell
ermittelten Verteilung der GND-Dichte lassen sich daraus Hinweise auf die Zuordnung
der GND-Dichte zu den einzelnen Gleitsystemen ableiten. Hierbei stimmen die Orientie-
rungen der Regionen nicht mit dem Winkel der Gleitebene des entsprechenden priméren
Gleitsystems iiberein, sondern entsprechen dem Winkel der anderen aktiven Gleitebene,
vgl. Abbildung 4.1. Ein explizites Beispiel sind die Orientierungen der Regionen mit dem
dominanten Burgersvektor 1, die nicht mit dem Winkel der Gleitebene C des Gleitsystems

C1 sondern mit der Gleitebene B tibereinstimmen. Daraus lasst sich schliefen, dass die
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GND-Dichte, oder zumindest Teile davon, auf anderen inaktiven Gleitsystemen liegen.
[Zoller et al. (2021)]

Eine mégliche Erklarung wére die Uberlagerung von GND-Dichte auf aktiven und inaktiven
Gleitsystemen (z.B. B4 und DG6). Gleitfihige Reaktionen zwischen den sich bewegenden
Versetzungen auf den aktiven Gleitsystemen (z.B. B4) und den Versetzungen auf den
inaktiven Gleitsystemen (z. B. D6) kénnen zu neuen Versetzungen mit den entsprechenden
Burgersvektoren fithren (hier D1), berticksichtige die Versetzungsreaktionsmatrix in Ab-
bildung 3.2. Allerdings wirde die inaktive Gleitebene (hier Gleitebene D) senkrecht im
Querschnitt verlaufen. [Zoller et al. (2021)]

Die Evolution der Zusammensetzung der GND-Dichte in der Simulation, siehe Abbil-
dung 5.11, weist zu Beginn der Belastung eine gewisse Hohe der GND-Dichte auch auf den
aktiven Gleitsystemen auf, welche jedoch wahrend der weiteren Mikrostrukturevolution
nicht im System erhalten bleibt, sondern das System tiber die Oberfliche verlassen kann
[Zoller et al. (2021)]. Im Gegensatz dazu steigt mit zunehmender Belastung der Anteil der
GND-Dichte auf den inaktiven Gleitsystemen sowie auch der Anteil der GND-Dichte an

der totalen Versetzungsdichte im System insgesamt.

Dies lasst sich durch die deutlich geringeren Schmid-Faktoren auf den inaktiven Gleitsyste-
men, welche fiir eine ideale einachsige Belastung zu Null werden, erkliren. Aufgrund der
geringeren aufgelosten Schubspannungen fallt auch die Triebkraft auf die Versetzungen
zum Verlassen des Systems deutlich geringer aus. Zusétzlich kann die Versetzungsbewegung
durch die vorhandenen Versetzungsnetzwerkstrukturen behindert werden. Folglich kann
die GND-Dichte auf den inaktiven Gleitsystemen leicht stabilisiert und im System erhalten
werden. Es ist anzumerken, dass in der verwendeten CDD-Formulierung die GND- und
SSD-Anteile in der Versetzungsnetzwerksdichte nicht separat aufgelost werden und somit
deren moglichen Beitrage zur GND-Dichte nicht betrachtet wurden. Folglich wird die
GND-Dichte unter Umstanden unterschétzt. [Zoller et al. (2021)]

Inhomogenes Normalspannungsfeld — Mikrokragarm unter Biegung

In dem untersuchten (1 00) orientierten Mikrokragarm kommt es zu einer Uberlagerung der
inhomogenen Normal- und Schubspannungsfelder. Hierbei konnte in Ubereinstimmung mit
der theoretischen Systemanalyse, siche das Verhéltnis der maximalen Spannungskomponen-
ten in Gleichung 4.2, das Normalspannungsfeld infolge der Biegebelastung als die dominante
Belastung identifiziert werden. Dies ist unter anderem anhand der Groéflenordnung der
Spannungsfelder, sieche Abbildung A.2 im Appendix, ersichtlich und erklart die beobachtete

Akkumulation der GND-Dichte infolge eines Versetzungsaufstaus im Inneren des Systems.
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Dies bestéatigt die Schlussfolgerungen in Konijnenberg et al. (2015) anhand experimenteller
Untersuchungen mittels dreidimensionalen £FBSD-Messungen von einem Mikrokragarm
bestehend aus Kupfer mit zwei Kornern, die eine Kristallorientierung nahe der (100) und

(111) Orientierung aufweisen.

Der Versetzungsaufstau infolge der Gleitsystemaktivitdten lasst sich auf den Bereich nahe
der festen Einspannung lokalisieren, siehe die raumliche Verteilung der GND-Dichte in
Abbildung 5.14, und somit nahe der maximalen auftretenden Spannungen im System.
Dies ist konsistent u.a. zu den EBSD-Messungen von einem einkristallinen Mikrokragarm
aus Kupfer in Demir und Raabe (2010) und den DDD- und CDD-Simulationen eines
einkristallinen Mikrokragarms aus Aluminium mit einer Hochsymmetrie-Orientierung in
Schmitt et al. (2019). Folglich stellt dies ein Charakteristikum des Systems dar.

Die Gleitsystemaktivitdten lassen sich hauptséchlich auf die zwei bzgl. der Normalspan-
nung sensitiven Gleitsystemgruppen G1 = {A3, B4, C3, D4} und G2 = {A6, B5,C5, D6}
zurtickfithren, vgl. die plastischen Scherungen in Abbildung 5.12, und entsprechen somit
der Systemanalyse fiir eine dominante Biegebelastung, berticksichtige die Schmid-Faktoren
in Tabelle 4.2. Auch die GND-Dichte lasst sich hauptsachlich auf diesen zwei primér
aktiven Gleitsystemgruppen lokalisieren, betrachte die Evolution der GND-Dichten in
Abbildung 5.12. Dies unterscheidet somit das qualitative Verhalten der Akkumulation der

GND-Dichte in einem inhomogenen von einem homogenen Normalspannungsfeld.

Die GND-Dichte weist hierbei sowohl einen ausgepréigten Stufen- als auch Schraubencha-
rakter auf, siehe die Zusammensetzung der totalen Versetzungsdichte in Abbildung 5.13.
Somit unterscheidet sich die vorliegende Mikrostruktur von vereinfachten Darstellungen
im zweidimensionalen Raum basierend auf reinen Stufenversetzungen. Dies ist konsistent
zu Konijnenberg et al. (2015), die ebenfalls Schraubenversetzungen in beiden untersuchten
Kornern detektieren, wobei sich das Verhaltnis von Stufen- zu Schraubenversetzungen
je nach Kristallorientierung unterscheiden. Konijnenberg et al. (2015) vermuten den Ur-
sprung fiir den Unterschied in der Aktivierung unterschiedlicher Gleitsysteme aufgrund
der unterschiedlichen Kornorientierungen. Der Einfluss der Gleitsystemorientierung auf
den Versetzungscharakter konnte in dieser Arbeit dargelegt werden. In Ubereinstimmung
mit der theoretischen Systemanalyse weisen die beiden aktiven Gleitsystemgruppen einen
unterschiedlichen Versetzungscharakter auf, wobei die Gleitsystemgruppe G1 grofitenteils
einen Schraubencharakter aufweist, wohingegen in der Gleitsystemgruppe G2 der Stufen-
charakter tiberwiegt, vgl. die Anteile an den GND-Dichten in Abbildung 5.13. Somit lasst
sich die Zusammensetzung der GND-Dichte auf die Aktivitdten einzelner Gleitsysteme

bzw. Gleitsystemgruppen zurtickfiithren.
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Obwohl die qualitative rdumliche Verteilung der GND-Dichte in dem betrachteten Sy-
stem fiir die betrachtete Belastung beider Gleitsystemgruppen ahnlich sind, so gibt es
doch lokale Unterschiede, siche die Visualisierung der Gleitsystemgruppe mit der lokal
héchsten GND-Dichte in Abbildung 5.14. So markiert GND-Dichte der Gleitsystemgruppe
G1 den Ubergang vom Bereich der Versetzungsaufstaus zum Bereich ohne nennenswerte
GND-Dichte nahe des freien Endes des Kragarms, an dem die Belastung aufgebracht wird.
Mogliche Erklarungen sind zum einen, dass aufgrund der Sensitivitdat von G'1 auch ge-
geniiber Schubspannungen Versetzungen auf diesen Gleitsystemen infolge der zusatzlichen
Triebkraft verglichen zu G2 teilweise weiter ins Material hineinlaufen kéonnen. Zum an-
deren weisen die Versetzungen in der Gleitsystemgruppe G1 im Gegensatz zu G2 einen
hohen Schraubenanteil auf. Folglich ist anzunehmen, dass die Versetzungen infolge von
Quergleitmechanismen den aus den Versetzungsaufstaus resultierenden Riickspannungen
nahe der Einspannungen ausweichen und somit weiter in Richtung des freien Endes des
Kragarms vordringen. Auswirkungen des Quergleitens von Versetzungen auf deren Auf-
stauverhalten wurde in Kirchlechner et al. (2015) fiir einkristalline Mikrokragarme aus
Kupfer mit variierenden Kristallorientierungen unter zyklischer Beanspruchung mittels in
situ pLaue-Beugungsmessungen beobachtet. Wahrend Kristallorientierungen, bei denen
das Quergleiten der Versetzungen unterbunden ist, ein stationdres Verformungsmuster
aufweisen, fithren Kristallorientierungen mit einem begilinstigten Quergleiten zwischen
den aktiven Gleitsystemen zu einer Umverteilung der GNDs und infolge dessen zu einer

plastischen Irreversibilitét.

Auflerdem wird in Abbildung 5.14 beobachtet, dass die Gleitsystemgruppe G2 den gréfiten
Beitrag zur GND-Dichte in der Diagonalen nahe der festen Einspannung ausgehend von
den oberen und unteren Réandern liefert. Dies ldsst sich mittels der dort ausgeprigten
Schubspannungen infolge der festen Einspannung erklédren, siehe das Schubspannungsfeld
in Abbildung A.2 im Appendix. Es sei darauf hingewiesen, dass diese Auspragung kein
kiinstliches Artefakt der speziellen Randbedingung des quaderférmigen Systems in der
Simulation darstellt, sondern sich auch fiir ein System mit erweiterten Systemgrenzen aus-
bildet, bei dem die feste Einspannung ebenfalls modelliert wird, siehe Unterabschnitt A.3.1
im Appendix. Aufgrund der Sensitivitat der Gleitsystemgruppe G1 bzgl. der Schubspan-
nungen werden die Versetzungen auf den Gleitsystemen von GG1 tendenziell entweder vor
dem Bereich aufgestaut oder durch dieses hindurch bewegt. Damit liefert G2 den hoheren
Beitrag zur GND-Dichte in diesem Bereich. Folglich kann der Einfluss der Schubspannun-
gen auf die lokale Mikrostrukturevolution trotz der Dominanz der Normalspannungen im

Gesamtsystem nicht vernachléssigt werden.

Ein Einfluss der Schubspannungen auf die lokalen Gleitsystemaktivitdten lasst sich auch
anhand der Verteilung der GND-Dichte tiber die Balkenhohe innerhalb der Gleitsystem-
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gruppe G1 feststellen, siche Abbildung 5.14. So weist die Untergruppe Gla = {A3, D4}
im Zugbereich und G1b = {B4,C3} im Druckbereich des Kragarms eine hohere Aktivitét
verglichen zu der jeweils anderen Untergruppe auf. Dies ist konsistent zur Systemanalyse
und beruht auf der lokalen Verstarkung bzw. Abschwéichung der Gleitsystemaktivitaten

infolge der Superposition der verschiedenen Spannungskomponenten, vgl. die Vorzeichen
der Schmid-Faktoren in Tabelle 4.2.

Es sei angemerkt, dass auch die Orientierungen der Gleitebenen eine Rolle spielen konnten.
So verlaufen z. B. die Gleitebenen {B,C} im Zugbereich von der Oberseite in Richtung des
freien Endes, wohingegen die Gleitebenen {A,D} von der Oberseite zur festen Einspannung
und damit zum Bereich des Versetzungsaufstaus ausgerichtet sind, vgl. die Orientierung
der Gleitebenen in Abbildung 4.2. Somit ist ein qualitativer Unterschied zwischen den
beiden Untergruppen zu erkennen, jedoch wéren die anzunehmenden Auswirkungen gerade
entgegengesetzt zur Beobachtung. Aufgrund der besseren Méglichkeit auf den Gleitsystemen
{B,C} im Zugbereich dem Versetzungsaufstau auszuweichen, wéare die Vermutung, dass
diese Gleitsysteme im Zugbereich auch eine hohere Aktivitat aufweisen. Dies ist aber nicht
der Fall. Folglich ist anzunehmen, dass der Einfluss der Schubspannungen und nicht die
Orientierung der Gleitebenen fiir die Asymmetrie in der Verteilung der GND-Dichte iiber

die Balkenhohe in den Untergruppen verantwortlich ist.

Inhomogenes Schubspannungsfeld — Mikrodraht unter Torsionsbelastung

In den untersuchten Mikrodrdhten mit Hochsymmetrieorientierungen kommt es infolge
der Torsionsbelastung zu einem inhomogenen Schubspannungsfeld im System. Aufgrund
der rotationssymmetrischen Belastung, siche Systemskizze in Abbildung 4.5, treten im
Querschnitt Verformungen in alle Raumrichtungen innerhalb der Ebene auf. Folglich
kann die Aktivitdt eines einzelnes Gleitsystem nicht ausreichen, um die Spannungen zu

relaxieren. Hierfiir bedarf es der Aktivitdt mindestens zweier Gleitsysteme oder mehr.

Die fiir die Kristallorientierung jeweils primére Gleitsystemgruppe werden zuerst aktiviert,
wie bereits in Abschnitt 6.1 diskutiert. Im Zuge der zunehmenden Belastung steigen
die vorliegenden Spannungen insbesondere im Randbereich des Torsionsdrahtes an und
es werden im Mikrodraht auch nicht primére Gleitsystemgruppen aktiviert [Zoller und
Schulz (2020)], welche Schmid-Faktoren ungleich Null aufweisen, beriicksichtige Tabelle 4.3.
Die Aktivitdten dieser nicht priméaren Gleitsystemgruppen liefern einen signifikanten
Beitrag zur plastischen Verformung, vgl. die Evolution der plastischen Scherungen in
Abbildung 5.18. Dies unterscheidet die Mikrostrukturevolutionen in den untersuchten

Mikrodrahten unter Torsionsbelastung von denen in den untersuchten Mikropillars unter
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Druckbelastung und Mikrokragarmen unter Biegebelastung. Die Aktivitdt nicht primérer
Gleitsysteme ist konsistent zu den DDD-Simulationen von (100) und (111) orientierten

Mikrodréhten aus Aluminium unter Torsionsbelastung in Stricker et al. (2022).

Aufgrund des linearen Spannungsprofils stauen sich die mobilen Versetzungsdichten in
Ubereinstimmung mit der Systemanalyse im Inneren des Systems auf und zwar entspre-
chend der jeweiligen spannungsfreien Linien [Zoller und Schulz (2020)], vgl. die rdumliche
Verteilung der GND-Dichte fiir die (100) Orientierung in Abbildung 5.15 und 5.20 mit der
Orientierung der spannungsfreien Linien in Abbildung 4.6 bzw. 5.20. Dies ist konsistent zu
den Ergebnissen der Mikrostruktur in Drahten unter Torsionsbelastung sowohl mittels
DDD-Simulationen von Mikrodréhten aus einkristallinem Kupfer mit einer (100) und
(110) Orientierung in Jones et al. (2016) und zusétzlich mit einer (111) Orientierung in
Ryu et al. (2016) sowie von Mikrodrdhten aus einkristallinem Aluminium mit einer (100)
Orientierung in Senger et al. (2011) als auch mittels MD-Simulationen von Nanodréhten
aus einkristallinem Gold und Aluminium mit (100), (110) und (111) Orientierungen
in Weinberger und Cai (2009, 2010). Der innere Versetzungsaufstau entlang der span-
nungsfreien Linien stellt somit ein Charakteristikum des Systems dar, welches von der
in dieser Arbeit verwendeten Kontinuumsformulierung abgebildet und fir grofiere Mi-
krosysteme nachgewiesen wird (vgl. a = 24 pm bzw. R\/@ = 18.6 in dieser Arbeit zu
a € [5nm; 2 um] bzw. Ry/of° € [0,2; 3,3] in den Untersuchungen der oben genannten

Literatur).

Es sei angemerkt, dass fiir den initial versetzungsfreien Mikrodraht unter konstanter
Torsionbelastung unter Vernachlassigung von Versetzungsreaktionen eine sternférmige Ver-
setzungsstruktur entsprechend der Superposition aller spannungsfreien Linien beobachtet
wurde, wohingegen fiir den initial versetzungsbehafteten Mikrodraht unter zunehmender
Torsionsbelastung unter Berticksichtigung von Versetzungsreaktionen sich eine Kreuzstruk-
tur entsprechend der Superposition der spannungsfreien Linien der priméren und damit
zuerst aktivierten Gleitsystemgruppe entwickelt. Hintergrund konnte die Behinderung
der Versetzungsbewegung infolge der Versetzungsdichten auf den anderen Gleitsystemen
bzw. infolge des sich bildenen Versetzungsnetzwerkes fiir den initial versetzungsbehafteten
Mikrodraht unter zunehmender Torsionsbelastung sein. Die Ausbildung eines Verset-
zungsnetzwerkes wird in allen drei untersuchten Kristallorientierungen beobachtet, siche
Abbildung 5.17 und wird auch in den DDD-Simulationen zur Torsion von einkristallinen
Nanodréhten aus Kupfer in Gravell et al. (2021) sowie in den DDD-Simulationen in Stricker
et al. (2022) beobachtet. Der genaue Einfluss der Hohe der Werte der Versetzungsdichten,
der Versetzungsreaktionen, der Belastung sowie des Materials und der Systemgeometrie
auf die raumliche Anordnung der GND-Dichte bleibt zu klaren.
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In allen untersuchten Fallen kommt es jedoch infolge des Versetzungsaufstaus entlang
den jeweiligen spannungsfreien Linien der einzelnen Gleitsysteme zu einer Akkumulation
von GND-Dichte nicht nur im Zentrum nahe der Torsionsachse sondern auch im Randbe-
reich [Zoller und Schulz (2020)]. Hierbei weist die rdumliche Verteilung der GND-Dichte
aufgrund der Hochsymmetrieorientierung entsprechende Achsensymmetrien aber keine
Rotationssymmetrie auf. Dies verdeutlicht, dass es sich um ein dreidimensionales Problem
handelt. Folglich unterscheiden sich die Ergebnisse von denen der CTT in Liu et al. (2018)
und der versetzungsbasierten Kontinuumsformulierungen in Kaluza und Le (2011) und Le
und Piao (2016), in denen ein kiinstliches, rotationsymmetrisches Gleitsystem angenommen

wird.

Die akkumulierte GND-Dichte weist in allen untersuchten Kristallorientierungen sowohl
Schrauben- als auch Stufencharakter auf, sieche die Zusammensetzung der totalen Ver-
setzungsdichte in Abbildung 5.17. Hierbei lassen sich zwischen den jeweiligen Gleitsy-
stemgruppen Unterschiede bzgl. des Versetzungscharakter identifizieren, deren qualitative
Ausprigung mit den theoretischen Uberlegungen anhand fiktiver GNDs parallel zu den
jeweiligen spannungsfreien Linien iibereinstimmen, siche Abbildung 5.15 und vgl. Ta-
belle 4.4 mit Abbildung 5.17. In allen untersuchten Kristallorientierungen weisen die
priméren Gleitsystemgruppen hauptsachlich einen Schraubencharakter auf, wohingegen
in manchen anderen Gleitsystemgruppen der Stufencharakter iberwiegt. Folglich ergibt
sich die Zusammensetzung der GND-Dichte im System aus den Aktivitdten der einzelnen
Gleitsystemgruppen [Zoller et al. (2023)]. Im Vergleich zwischen den untersuchten Hoch-
symmetrieorientierungen weist die (111) Orientierung den hochsten Schraubenanteil an der
GND-Dichte im Gesamtsystem auf. Dies lasst sich u.a. darauf zuriickfiihren, dass fiir alle
zwolf Gleitsysteme in der (11 1) Orientierung ein iiberwiegender Schraubencharakter fiir
die GND-Dichte erwartet bzw. beobachtet wird, siehe Tabelle 4.4 bzw. Abbildung 5.17.

Im Vergleich der Kristallorientierungen wird auch ein Unterschied im Zeitpunkt fur
den Anstieg der totalen Versetzungsdichte festgestellt, sieche Abbildung 5.16. Der hier
beobachtete frithere Anstieg der totalen Versetzungsdichte fiir die (100) Orientierung wird
auch in den DDD-Simulationen in Jones et al. (2016) beobachtet. Hintergrund konnte
erstens die Anisotropie der elastischen Eigenschaften (insbesondere des Schubmoduls:
% ~ 2,21 [Date und Andrews (1969) unter Einbezug der Materialwerte in Tabelle 4.1])
sein, die zu héheren Spannungen fiir die (100) Orientierung fiihrt, und zweitens die hohere
Anzahl an Gleitsystemen in der priméren Gleitsystemgruppe fiir die (100) Orientierung,
vgl. Tabelle 4.5, sowie drittens der vergleichsweise geringere Unterschied in den Schmid-
Faktoren zwischen den priméren und restlichen Gleitsystemgruppen, vgl. Tabelle 4.3,
wodurch die nicht priméren Gleitsystemgruppen vergleichsweise frither aktiviert werden.

[Zoller et al. (2023)]
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Es sei angemerkt, dass in den DDD-Simulationen in Stricker et al. (2022) fiir elastisch
isotrop modellierte Aluminium-Mikrodréhte ein fritherer Anstieg der totalen Versetzungs-
dichte fiir die (111) Orientierung verglichen zur (100) Orientierung beobachtet wird,

was sich u. a. auf die maximalen Schmid-Faktoren zuriickfithren lasst (vgl. Tabelle 4.3:

max
m

U2 =0,6) [Zoller et al. (2023)]. Sowohl in Stricker et al. (2022) als auch in dieser Arbeit

(111)
weisen die totalen Versetzungsdichten einen nahezu linearer Anstieg auf, was die Vergleich-

barkeit der beiden Untersuchungen verdeutlicht. Der genaue Einfluss des Materials, der
Systemgrofle, der Versetzungsreaktionen und der initialen Versetzungsstruktur bleibt zu

klaren.

Die aus der Versetzungsbewegung resultierenden Torsionskurven in der Simulation sind
konsistent zu den experimentellen Messergebnissen. So verlduft die experimentell be-
stimmte Torsionskurve fiir den gesamten Torsionsdraht mit einer Bambusstruktur aus
alternierenden (100) und (111) Kérnern zwischen den Torsionskurven fiir die Einkristalle
in der Simulation, siche Abbildung 5.16. Der Torsionsdraht im Experiment kann folglich
als eine Reihenschaltung von (100) und (111) Kérnern interpretiert werden [Zoller et al.
(2023)]. Es sei angemerkt, dass hierbei Versetzungsinteraktionen mit der Korngrenze und
tiber diese hinweg auftreten [u. a. Kacher et al. (2014), Stricker et al. (2016)].

6.3 Missorientierung als Indikator der Gleitsystemaktivitaten

Die Gleitsystemaktivititen in den untersuchten Mikrodrahten fithren zu Missorientierun-
gen im Material. Hierbei wird in der Simulation fiir alle untersuchten Mikrodrahte eine
Zunahme der Missorientierung bzgl. des Querschnittszentrums von der Torsionsachse zur
Oberflache hin beobachtet, sieche Abbildung 5.18. Diese Beobachtung ist konsistent zu
den experimentellen Ergebnissen, vgl. die HR-EBSD-Messungen in Abbildung 5.19, sowie
zu den Laue-Beugungsmessungen in den Experimenten mit den gleichen Mikrodrahten
aus Gold mit alternierenden (100) und (111) Kérnern in Ziemann et al. (2015) und zu
den Beobachtungen in DDD-Simulationen in Stricker et al. (2022). Folglich wird dieses
Charakteristikum des Systems von dem in dieser Arbeit verwendeten Kontinuumsformu-
lierung abgebildet. Der qualitative radiale Verlauf der Missorientierung lésst sich auf die
erhohten Gleitsystemaktivitdten im Randbereich des Mikrodrahtes infolge des inhomogenen

Spannungsfeldes zurtickfithren.

Die Unterschiede in den Richtungen der lokalen Rotationsachsen der Missorientierun-
gen zwischen den untersuchten Kristallorientierungen, siehe Abbildung 5.18, lassen sich

auf unterschiedliche Relaxationsprinzipien, beriicksichtige Abbildung 4.8, der jeweiligen
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Gleitsystemgruppen zurtickfithren. In der (100) und (111) Orientierung findet die Span-
nungsrelaxation primér durch die Transformation der elastischen Deformation in plasti-
schen Deformation statt, wohingegen in der (110) Orientierung ein elastischer Gegenpart
aufgebaut wird [Zoller et al. (2023)]. Dies resultiert aus der Orientierung der priméren
Gleitsysteme und den damit verbundenen Gleitsystemaktivitaten. In (100) und (111)
orientierten Einkristallen verlaufen die spannungsfreien Linien, an denen sich die jeweiligen
Versetzungsdichten aufstauen, fiir die primaren Gleitsystemgruppen im Querschnitt senk-
recht zur Torsionsachse und parallel zur Belastungsebene (Ebenennormale in Richtung der
Torsionsachse), wohingegen die spannungsfreien Linien der priméren Gleitsystemgruppe in
der (110) Orientierung parallel zur Torsionsachse verlaufen, siche Abbildung 4.6 unter
Einbezug von Tabelle 4.5. Dies ist konsistent u.a. zu den DDD-Simulationen in Gravell
et al. (2021) und zu den MD-Simulationen in Weinberger und Cai (2009).

Es konnte gezeigt werden, dass auf Basis der theoretischen Uberlegungen, vgl. die prin-
zipiellen Missorientierungen in Abbildung 4.9, die Richtungen der Rotationsachsen der
Missorientierungen fiir einen bekannten Belastungszustand Riickschliisse iiber die primér
aktiven Gleitsystemgruppen ermoglichen, vgl. Abbildung 5.18. Dies lasst sich auch auf
experimentell bestimmte Missorientierungen anwenden, wie in Abbildung 5.19 anhand
der Identifikation der Gleitsystemgruppe {A3,B4,C3,D4} als primére Gleitsystemgruppe
fiir einen (100) orientierten Mikrodraht unter Torsionsbelastung gezeigt. [Zoller et al.
(2023)]

Die experimentell ex situ beobachteten lokalen Missorientierungen bezogen auf die je-
weiligen Nachbarvoxel in Abbildung 5.20 deuten in der (100) Orientierung auf die Aus-
bildung und die Stabilisierung von Kleinwinkeldrehgrenzen bzw. entsprechender Verset-
zungskonfigurationen hin. Hierbei legt die Orientierung der ausgebildeten Strukturen in
Ubereinstimmung zu den Simulationsergebnissen eine elementare Rolle der priméren Gleit-
systemgruppe nahe, welche, wie in Unterabschnitt 6.2.2 diskutiert, hauptsachlich einen
Schraubencharakter aufweisen. Dies ist konsistent zu den Ergebnissen in Weinberger und
Cai (2009), Gravell et al. (2021) und Stricker et al. (2022), wobei die Resultate in dieser
Arbeit diesen Zusammenhang auch fiir Mikrosysteme mit grofileren Abmafien (vgl. zu den
simulierten Mikrodriahten in der genannten Literatur) bestétigen. Die Formation zu einem
Versetzungsnetzwerk wirkt sich dabei stabilisierend auf die Versetzungskonfiguration aus.
Hierbei lédsst sich die tendenziell schwéchere Auspragung der Versetzungsnetzwerksdichten
in den am weitesten von der jeweiligen spannungsfreien Linie entfernten Randbereichen
auf die dort lokal anliegenden hoheren aufgelosten Schubspannungen zuriickfithren, vgl.
die rdumliche Verteilung der Versetzungsproduktion in Abbildung 5.15. Die hoheren auf-
gelosten Spannungen konnten dazu fiihren, dass sich gebildete Versetzungsverbindungen

wieder auflésen oder diese nicht ausgebildet werden. [Zoller et al. (2023)]

95



6. Diskussion

Es sei angemerkt, dass die im Experiment ex situ gemessene Missorientierung auf den
Gitterverzerrungen infolge der derzeit im System noch verbliebenen Versetzungen beruht,
wohingegen die Missorientierung in der Simulation auf den (schiefsymmetrischen Anteilen
der) plastischen Verformungen im Belastungszustand basiert, welche aus den bereits
stattgefundenen Versetzungsbewegungen resultieren. Dennoch wird fiir den untersuchten
Mikrodraht von einer Korrelation der beiden Gréfien ausgegangen, da zum einen die DDD-
Untersuchungen in Gravell et al. (2021) auf ein stabiles Versetzungsnetzwerk und eine eher
geringe plastische Erholung im Entlastungsprozess fir die (100) Orientierung hindeuten
und somit Unterschiede zwischen in situ und ex situ Messungen der Missorientierung in
diesem Fall als klein angenommen werden. Zum anderen ist die GND-Dichte infolge des
Torsionsspannungsfeldes und den dadurch induzierten internen Versetzungsaufstaus von
der Gleitsystemaktivitdt abhéngig, vgl. die GND-Dichte auf den einzelnen Gleitsystemen in
Abbildung 5.15 unter Beriicksichtigung der Gleitsystemgruppierung. Somit kann hier von
der GND-Dichte auf die Gleitsystemaktivitdten geschlossen werden. Dieser Zusammenhang
mag fiir eine homogene Belastung nicht mehr gegeben sein, da es dort zu einer Akkumulation
der GND-Dichte auf den inaktiven Gleitsystemen kommt, wie in Unterabschnitt 6.2.2 fiir
den Mikropillar unter Druckbelastung diskutiert. [Zoller et al. (2023)]

Die in dieser Arbeit diskutierte Auswertung der Richtung der Rotationsachsen der Miss-
orientierung bzw. des Relaxationsprinzips kann zusétzlich zu anderen Analyse-Methoden
eingesetzt werden, um weitere Informationen iiber die Mikrostrukturevolution bzw. Gleit-
systemaktivitdten zu erhalten. Die Auswertung kann dabei direkt auf die Messergebnisse
der Missorientierung angewendet werden, ohne dass weitere Arbeitsschritte notig sind und
liefert dabei Informationen tiber die Aktivitit der Gleitsystemgruppen. Einschrénkend gilt
jedoch, dass hierfiir die Belastung bekannt sein muss und sich lediglich relative und keine
absoluten Aktivitdten ableiten lassen. Zudem kann nicht zwischen Gleitsystemgruppen
mit dem gleichen Relaxationsprinzip unterschieden werden, bzw. es miissen Annahmen,
z.B. anhand der Schmid-Faktoren, getroffen werden, um die wahrscheinlichere Gruppe
auszuwéhlen. [Zoller et al. (2023)]

Der Auswertungsansatz ergéinzt z. B. die Analyse der Orientierungen von Gleitstufen auf
der Oberflache mittels REM-Aufnahmen, welche Aufschluss tiber aktive Gleitebenen liefert
ohne die jeweils involvierten Gleitsysteme zu offenbaren. Fiir die Analyse des dominanten
Burgersvektors basierend auf dem a-Tensor, siche Abbildung 5.9 bzw. Zoller et al. (2021),
stehen resultierend aus der Beschrinkung der Messung auf eine Flache lediglich drei
der neun a-Komponenten zur Verfiigung und die Analyse liefert nur den dominanten
Burgersvektor, nicht aber die dazu gehorige Gleitebene bzw. das Gleitsystem. Zudem ist
eine Superposition der Burgersvektoren zu einem anderen Burgersvektor moglich, wodurch
die Ergebnisse u. U. uneindeutig sind. [Zoller et al. (2023)]
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Kysar et al. (2007) beschréankt sich zur Identifikation der GND-Dichte auf einzelnen
Gleitsystemen in Eindringversuchen in einkristallines Kupfer und Aluminium mittels des
auf FBSD-Messungen basierenden a-Tensors auf einen ebenen Zustand und die Betrachtung
lediglich dreier reprisentativer Gleitsysteme. Im Gegensatz dazu basiert die Auswertung des
Relaxationsprinzips in dieser Arbeit auf allen zwolf Gleitsystemen der kfz Gitterstruktur
fir ein dreidimensionales System. Der in Ruggles et al. (2016a) verfolgte Ansatz zur
Zuteilung der GND-Dichte auf einzelne Versetzungsarten mittels der Nye-Kroner-Bilby-
Methode basierend auf dem durch HR-EBSD-Messungen ermittelten a-Tensors fiir den
Eindringversuch in einkristallines Nickel benotigt zwar keine Zusatzinformation iiber die
Belastung, bedarf aber der Losung eines Minimierungsproblems und der Voraussetzung
von gewissen Annahmen um fehlende Informationen bzgl. der neun a-Komponenten
zu kompensieren. Zu den Annahmen zéhlt unter anderem die Vernachlassigbarkeit des
elastischen Dehnungstensors, welche jedoch insbesondere fiir kleinere Mikrosysteme unter

inhomogenen Belastungen unter Umstanden nicht zuléssig ist [Kirchlechner et al. (2012)].

6.4 GroBeneffekte induziert durch Versetzungsaufstaus

Die im Randbereich der untersuchten Mikrodréahte gebildete Versetzungsdichte bewegt
sich aufgrund des anliegenden Spannungsfeldes ins Innere des Drahtes und fiithrt dabei zu
einer plastischen Verformung des Materials und der damit verbunden Spannungsrelaxation.
Folglich wird auch das Kontinuum nahe der Torsionsachse plastisch verformt, siehe Abbil-
dung 5.22, obwohl die dort lokal anliegende Spannung niedriger als die lokale Quellspannung
ist. Es ist anzumerken, dass dies ein wichtiges Merkmal der versetzungsflussbasierten Konti-
nuumsformulierung darstellt, welches mit einer rein lokalen Formulierung nicht abgebildet
werden kann [Zoller und Schulz (2020)].

Das inhomogene Spannungsfeld der Torsionsbelastung fithrt zu einem Versetzungsaufstau
im Inneren des Systems, sieche Abbildung 5.21. Hierbei wird im Gleichgewichtszustand
der untersuchten Systeme unter konstanter Belastung eine nahezu konstante totale Ver-
setzungsdichte in der Nahe der Torsionsachse beobachtet, siche Abbildung 5.22, was sich
auch nach den versetzungsbasierten Kontinuumsansitzen in Kaluza und Le (2011), Le
und Piao (2016) ausbildet. Hierbei ist in den untersuchten Systemen die Héhe der totalen
Versetzungsdichte in Zentrumsnéhe konsistent zu den experimentellen Ergebnissen zu kfz
Polykristallen unter Torsionsbelastung durch Arsenlis und Parks (1999), in denen der
Nye-Faktor (Verhéaltnis des Produktes aus GND-Dichte und der Lange des Burgersvektors

zum plastischen Dehnungsgradienten) fiir den Schraubenanteil zu 1,93 bestimmt wird.
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6. Diskussion

Somit kann die empirische Berechnung fiir eine grobe Abschatzung der Versetzungsdichte
in der Mikrodrahtmitte auch fiir die untersuchten Einkristalle verwendet werden, wenn die

auferen Spannungen iiber die internen Spannungen dominieren. Der zunehmende Betrag

screw

serew o« 1/r) kann auf die hoheren

der Versetzungsdichte fiir kleinere Mikrodrahtradien (x
Dehnungsgradienten fiir kleinere Mikrodrahtradien zuriickgefithrt werden. [Zoller und

Schulz (2020)]

Der Ubergang der Héhe der Versetzungsdichten in dem Versetzungsaufstau ist hierbei eher
flieBend verglichen zu dem vorhergesagten harten Ubergang nach der CTT in Liu et al.
(2018). Dies lésst sich auf den Einfluss der internen Spannungen zuriickfithren. Die Ver-
setzungsdichte im Versetzungsaufstau befindet sich im Kréaftegleichgewicht zwischen dem
externen Spannungsfeld, das die Versetzungsdichte ins Systeminnere in Richtung der jewei-
ligen spannungsfreien Linien treibt, und den Eigenspannungsfeldern bzw. Riickspannungen
der GND-Dichte, die die Versetzungsdichte in entgegengesetzte Richtung weg vom inter-
nen Versetzungsaufstau bewegt. Folglich spielt das Verhéltnis der externen und internen
Spannungsterme eine elementare Rolle fiir die rdumliche Verteilung der Versetzungen und
der damit verbundenen plastischen Verformungen im Bereich des Versetzungsaufstaus
[Zoller und Schulz (2020)]. Hieraus resultieren Grofeneffekte, wie in Abbildung 5.21 und

5.22 fiir eine konstante Torsionsbelastung gezeigt.

Durch den Versetzungsaufstau induzierte Grofleneffekte werden nur fiir Mikrodrahte mit
Radien kleiner als eine bestimmte geometrische Lénge beobachtet - fiir den betrachteten Fall
ist dies ein Radius kleiner als 12 gm. Um die Ausbreitungslidnge des Versetzungsaufstaus in
kleineren Mikrodréhten zu erklaren, kénnen zwei verschiedene Perspektiven herangezogen
werden: Wird die gleiche Auflésung entlang der radialen Koordinate r angenommen, so
nimmt die gleiche Ausbreitungslinge des Ubergangsbereichs zwischen den unterschiedlichen
Hohen der Versetzungsdichten fiir kleinere Radien des Mikrodrahtes R gréfere Teile entlang
der normierten Raumkoordinaten 7/r ein. Dieser Effekt verstarkt sich sogar fiir abnehmende
Radien des Mikrodrahtes und fiithrt zu grofleren Ausbreitungen des Versetzugsaufstaus
iiber den normierten Radius. Alternativ, unter Annahme der gleichen Auflésung entlang
der normierten Raumkoordinaten 7/r, nehmen die internen Spannungen im Vergleich zu
den konstanten externen Spannungen fiir abnehmende Radien des Mikrodrahtes zu, siehe
die Proportionalitit der Riickspannung infolge des Gradienten 7° o< 1/r in Gleichung 3.9b.
Dies fiihrt zu groBeren Ausbreitungen des Versetzugsaufstaus iiber den normierten Radius.
[Zoller und Schulz (2020)]

Aufgrund der sternenférmigen Versetzungskonfiguration in den untersuchten Mikrostruk-
turen wird die plastische Verformung nicht nur in der Nahe der Torsionsachse, sondern

teilweise auch in der Néhe der Oberfliche durch den glatteren Verlauf des Versetzungs-

98
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aufstaus beeinflusst. Die Auswirkungen auf das Torsionsmoment in den untersuchten
Systemen fallen fiir die untersuchten Systeme verglichen zu beobachten Grofieneffekten
z.B. bzgl. des initialen FlieSbeginns in Mikrodrahten u.a. mittels DDD-Simulation von
einkristallinem Aluminium in Senger et al. (2011) sowie experimentellen Untersuchungen
von grobkornigen Gold in Chen et al. (2015) und von polykristallinem Kupfer in Fleck
et al. (1994) eher gering aus. Jedoch wird wie bereits diskutiert eine Zunahme des Effekts
fiir kleinere Radien erwartet. Zudem bleiben die Auswirkungen einer breiten Verteilung
der Versetzungsdichte auf andere Aspekte der Mikrostruktur, z. B. auf die Evolution des

Versetzungsnetzwerkes infolge von Versetzungsreaktionen, zu klaren.
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7. Zusammenfassung und Ausblick

Zur Analyse der Gleitsystemaktivitdten in kfz Metallen, der auftretenden Gleitsystem-
interaktionen sowie deren Auswirkungen auf die Versetzungskonfiguration, insbesondere
auf die Zusammensetzung der GND-Dichte, wurden im Rahmen dieser Arbeit verschiedene
einkristalline Mikrosysteme untersucht. Diese umfassen verschiedene geometrische Korper
(Mikrowiirfel, Mikropillars, Mikrokragarme und Mikrodréhte) aus verschiedenen kfz Metal-
len (Aluminium, Kupfer und Gold) mit variierenden Hochsymmetrieorientierungen ({10 0),
(110) und (111)) und einer nicht hochsymmetrischen Orientierung ({12 3)) sowohl in
homogenen als auch inhomogenen Normal- und Schubspannungsfeldern (Belastungen auf

Zug, Druck, Biegung mit Scherung und Torsion).

Hierbei wurde eine physikalisch motivierte, auf homogenisierten Versetzungsdichten ba-
sierende Kontinuumsformulierung der Kristallplastizitidt weiterentwickelt, um mittels
Simulationen direkte Einblicke in die Mikrostrukturevolution zu erhalten. Zudem wur-
den sowohl datengetriebene Analysemethoden verwendet, um charakteristische Grofien
in Versetzungsnetzwerken aus DDD-Simulationen zu bestimmen, als auch detaillierte
theoretische Systemanalysen durchgefithrt, um a priori die erwarteten Interaktionen und

Zusammenhénge zu identifizieren.

Mittels theoretischer Systemanalysen ldsst sich eine Klassifikation der Gleitsysteme basie-
rend auf den jeweiligen Schmid-Faktoren und moglichen Versetzungsreaktionen fiir die
jeweiligen Kristallorientierungen und Belastungsarten vornehmen. Die einzelnen Gleitsy-
stemgruppen weisen Unterschiede beztiglich ihrer Aktivitat, Spannungsrelaxationsmecha-
nismen sowie Konfiguration und Zusammensetzung der GND-Dichte auf. Dies konnte in

den Simulationen bestétigt werden.

Die Gleitsystemgruppen mit den héchsten Schmid-Faktoren werden zuerst aktiviert und
liefern im Zuge der Mikrostrukturevolution den grofiten Beitrag zur plastischen Verfor-
mung. Der plastischen Verformung liegt die Bewegung mobiler Versetzungen zugrunde,
wodurch die Mechanismen zur Erhohung der mobilen Versetzungsdichte eine elementa-
re Rolle in der Mikrostrukturevolution einnehmen. Bei der Beurteilung der Bedeutung

der Versetzungsquellen verglichen zur Versetzungsmultiplikation muss neben der Hohe
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der Versetzungsdichte im System und der Systemgrofie auch die Kombination der Kri-
stallorientierung und Belastung im Hinblick auf mogliche Versetzungsreaktionen aktiver

Gleitsysteme berticksichtigt werden.

Die Bildung von Versetzungsreaktionen lésst sich hauptséchlich auf die Beteiligung aktiver
Gleitsysteme zuriickfihren. Hierbei ist nicht die Aktivitat des Gleitsystems, auf dem
das Reaktionsprodukt entsteht, sondern die Aktivitaten der in der Reaktion beteilig-
ten Gleitsysteme ausschlaggebend. Ein Einfluss der Gleitsystemaktivitat wird auch fiir
die Versetzungsléngen (von Lomerarmen) identifiziert, wobei Gleitsysteme mit hoheren
Schmid-Faktoren tendenziell groflere Versetzungslangen aufweisen. Dies konnte auf Aus-
bauchprozesse zuriickzufithren sein. Fiir den Mikrowtirfel mit (123) Orientierung unter
Zugbelastung bleibt die mittlere Versetzungslange auf dem priméren Gleitsystem trotz
eines sich verdichtenden Versetzungsnetzwerkes nahezu konstant. Dadurch wird die allge-
meine qualitative Giiltigkeit der in Kontinuumsanséitzen verbreiteten Approximation der
mittleren Versetzungslidnge iiber den mittleren Versetzungsabstand (welcher wiederum tiber
den Kehrwert der Quadratwurzel der totalen Versetzungsdichte approximiert wird) insbe-
sondere fiir sehr aktive Gleitsysteme in Systemen ohne hochsymmetrische Orientierung

infrage gestellt.

In allen untersuchten Systemen kam es zu einer Akkumulation von GND-Dichte im
System, wobei in homogenen Spannungsfeldern (z. B. durch Druckbelastung) die GND-
Dichte auf den inaktiven Gleitsystemen zu lokalisieren ist und deren Stabilisierung im
System mit den geringen Triebkréaften auf die Versetzungen insbesondere im Umfeld
eines gebildeten Versetzungsnetzwerkes erklart werden kann. Im Gegensatz dazu stauen
sich die Versetzungen in inhomogenen Spannungsfeldern (z.B. infolge von Biege- und
Torsionsbelastungen) auf den aktiven Gleitsystemen an den jeweiligen spannungsfreien
Linien im Inneren des Systems auf und deren Stabilisierung lésst sich auf das externe

Spannungsprofil sowie die Bildung eines Versetzungsnetzwerkes zuriickfithren.

Sowohl in den untersuchten Normal- als auch Schubspannungsfeldern weist die jeweilige
GND-Dichte im System ausgepriagte Anteile mit Schrauben- und Stufencharakter auf,
wodurch verdeutlicht wird, dass es sich um dreidimensionale Probleme im Raum handelt.
Die genaue Zusammensetzung der GND-Dichte lésst sich auf das Verhéltnis der Aktivitédten
der einzelnen Gleitsystemgruppen und deren rdumliche Orientierung zum Spannungsfeld

zuruckfihren.

Der interne Versetzungsaufstau in inhomogenen Spannungsfeldern induziert einen Gréfien-
effekt, sofern der Einfluss interner Spannungen verglichen zum externen Spannungsfeld
ausreichend grof ist. Ursache ist der Gleichgewichtszustand der Versetzungen im Verset-

zungsaufstau zwischen externen Kréften, die die Versetzungen ins Systeminnere bewegen,
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und internen Kréften infolge der Eigenspannungsfelder bzw. Riickspannungen der aufge-
stauten Versetzungen, die in die entgegengesetzte Richtung wirken. Hierbei nimmt der
Ausdehnungsbereich des Versetzungsaufstaus entlang des normierten Radius fiir Mikro-
driahte unter Torsionsbelastung mit kleineren Radien zu, sofern die Radien kleiner als
eine bestimmte geometrische Lange sind (welche durch das Verhéltnis der externen und

internen Spannungsgrofien beeinflusst wird).

Fiir experimentelle HR-EBSD-Messungen an einem (100) orientierten Mikrodraht unter
Torsionsbelastung konnte mittels der Simulation gezeigt werden, dass die auf theoreti-
schen Uberlegungen basierende Auswertung der Richtung der Rotationsachsen der lokalen
Missorientierung Informationen iiber die primér aktive Gleitsystemgruppe liefert. Hin-
tergrund hierfiir sind unterschiedliche Spannungsrelaxationsmechanismen der jeweiligen
Gleitsystemgruppen. Die Auswertung kann dabei direkt ohne weitere Arbeitsschritte auf
die Messergebnisse angewendet werden, jedoch muss die Belastung bekannt sein und es
kann nicht zwischen Gleitsystemgruppen mit dem gleichen Spannungsrelaxationsprinzip

unterschieden werden.

Die Ergebnisse dieser Arbeit motivieren fortfithrende Untersuchungen zur Relevanz und
Interaktion verschiedener Ursachen fiir Grofleneffekte, um deren Bedeutung in Mikro-
systemen mit variierenden Systemgrofien, Kristallorientierungen und Belastungen zu
charakterisieren. Hierbei ermoglichen Simulationen die Analyse verschiedener Kombina-
tionen der Beriicksichtigung oder Vernachlassigung einzelner modellierter Mechanismen.
Die Untersuchungen sollten fiir einkristalline Systeme unter anderem die variierenden
Ausdehnungsbereiche interner Versetzungsaufstaus infolge interner Spannungsgrofien, die
unterschiedliche Auspriagung der jeweiligen Versetzungsreaktionen infolge variierender von
den Versetzungen zuriickgelegter Wege sowie die Variationen in den Quellspannungen

aufgrund unterschiedlicher Versetzungsldngen umfassen.

Des Weiteren wére eine differenzierte Analyse verschiedener Versetzungsléngen in Ver-
setzungsnetzwerken sowie deren Evolution und Abhéngigkeiten von geometrischen und
mikrostrukturellen Groflen aufschlussreich, um diese bei der Modellierung in Kontinu-
umsformulierungen beriicksichtigen zu kénnen. Dabei kann an die Arbeit von Devincre
et al. (2006) angekniipft werden, in der die Léngen verschiedener Versetzungsverbindungen
getrennt voneinander ausgewertet werden. Fiir die Datenanalyse empfiehlt es sich auf einem
umfangreichen Datensatz zu arbeiten, der verschiedene kfz Metalle mit hochsymmetri-
schen und nicht-hochsymmetrischen Kristallorientierungen unter variierenden Belastungen

umfasst.

Zudem konnte die Bedeutung der verschiedenen Versetzungsproduktions- und Versetzungs-

multiplikationsmechanismen differenzierter betrachtet werden und dabei verschiedene
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Einflussfaktoren (wie z. B. die Systemgrofie, das Material, die Versetzungskonfiguratio-
nen sowie die Belastung und Kristallorientierungen) auf die Auspragung der verschie-
denen Mechanismen genauer beleuchten. Hierbei sind deutliche Unterschiede zwischen
der gleitfihigen Reaktion und dem Quergleitmechanismus aufgrund der unterschiedlichen
physikalischen Zusammenhénge zu erwarten. Wahrend die gleitfdhige Reaktion auf einer
Kollisionswahrscheinlichkeit entsprechender Versetzungen beruht, ist die Ereigniswahr-
scheinlichkeit des Quergleitens vom Spannungsfeld abhédngig. Folglich ware zu erwarten,
dass hohe Versetzungsdichten die Kollisionswahrscheinlichkeit erh6hen, wohingegen lokale
Versetzungsaufstaus lokale Hindernisse fiir die Versetzungsbewegung darstellen und zu
einem erhohten Quergleiten fithren. Zusétzlich sollten fiir die Untersuchung zur genaueren
Erfassung der ablaufenden Mikrostrukturevolution die berticksichtigten Versetzungsquellen
und -reaktionen erweitert werden, z. B. um Versetzungsquellen nahe bzw. an Randfléchen
wie Oberflaichen und Korngrenzen, siehe u.a. Rao et al. (2007), Ryu et al. (2015) und Li
et al. (2020), Murr (2016), sowie um koplanare Reaktionen, die nach Akhondzadeh et al.
(2021) vermehrt in der Néhe von gleitfahigen Reaktionen auftreten.
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A.1 Berechnung verwendeter GroBBen

A.1.1. Missorientierung basierend auf dem Feld des

Verschiebungsgradienten

Ausgehend vom Verschiebungsfeld bzw. dessen Gradientenfeldes lésst sich die Missorientie-
rung im Material bestimmen [Zoller und Schulz (2020)]. Der infinitesimale Rotationstensor
W bildet den schiefsymmetrischen Anteil des plastischen Verschiebungsgradienten 8 ab.
Hierbei wird der infinitesimale Rotationstensor iiber den Drehwinkel a@ um die normierte
Rotationsachse n™* = (nX** i ni**)" charakterisiert und beschreibt die bleibende Rotation

von der urspriinglichen in die aktuelle Konfiguration:

O —n?’t n;ot
W = skw(8”) = a n ot 0 —not , a=|lan™|. (A1)
_nzot n;ot O

Die daraus resultierende Rotationsmatrix ergibt sich zu:
1
R = cos(a)1 + (1 — cos(a))(n™" ® n™") 4 sin(a) =W, (A.2)
o

Die Missorientierung beschreibt die Abweichung der Ausrichtung bezogen auf die Refe-
renzkonfiguration, wie z. B. der initialen Konfiguration oder der aktuellen Konfiguration
eines nahezu unverformten Materials. Folglich bilden sowohl die lokale Rotationsmatrix
R als auch die Rotationsmatrix der Referenzkonfiguration R™ die Basis zur Berech-
nung des Missorientierungswinkels 6 zwischen den betrachtetem Kontinuum und dem
Referenzkontinuum:

trace(R™S) — 1

2

6 = arccos < ) , R™s=RR™ (A.3)
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mis mis
Ryz - Rzy

mis _ mis __ pmis | A4
T Suingg) | fee (8.4)

mis mis
R:py - Ryz

Im Falle, dass die Referenzkonfiguration der initialen Konfiguration entspricht, gelten

folgende Zusammenhénge: : R = 1, § = @ und n™® = n™*,

A.1.2. Torsionsmoment und Dichteverlauf mittels der Critical

Thickness Theory

Im Folgenden werden die Annahmen und Parameter fiir den in dieser Arbeit verwendeten
C'TT-Ansatz aufgefiihrt. Fiir umfassendere Hintergriinde der C'TT im Kontext der Torsion
von Mikrodrahten sei auf die Literatur verwiesen, u.a. auf Dunstan und Bushby (2004),
Dunstan (2012) und Liu et al. (2018).

Die kritische aufgeloste Schubspannung fiir den initialen plastischen FlieBbeginn wird zu
7CRSS ~ 10 MPa gewihlt [Wu et al. (2016)]. Der Einfluss der Kristallorientierung (c) auf den
Schubmodul wird nach Date und Andrews (1969) berticksichtigt und ergibt sich fiir Gold
zu: {paooy = 42GPa, pa10y = 22GPa, pi11y = 19 GPa}. Daraus lisst sich die jeweilige
kritische Randdehnung fiir den initialen FlieBbeginn v bestimmen. Zudem wird die
Kurznotation N eingefiihrt, die das Verhéltnis der aktuellen zur kritischen Randscherung
beschreibt. N ist nach unten durch den Wert 1 beschrankt, um eine korrekte Berechnung im
rein elastischen Regime zu gewihrleisten. Die kritische Dicke fiir die plastische Relaxation
des Mikrodrahtes unter Torsionsbelastung wird durch (R — r.) beschrieben, wobei 7. jenen
kritischen Wert der radialen Koordinate beschreibt, der den inneren, spannungsfreien
Bereich und den dufleren, spannungsbehafteten Bereich voneinander trennt. Die elastische

Scherung steigt im dufleren Bereich linear zur Oberfliche hin an, wobei die Steigung

el
identisch zur Steigung der totalen Scherung ist: ( RV_RTC) = 1. Den genauen Wert von r. in

Abhingigkeit von vz bzw. % ldsst sich tiber die Restriktion ermitteln, dass entsprechend
des CTT-Ansatzes das Integral der elastischen Scherung iiber den Radius als konstant
angenommen wird, sobald der initiale FlieBbeginn erreicht wird [Zoller und Schulz (2020)]:
%Rﬁ{it = %(R —7.)v%. Unter Verwendung von 7 als Kurznotation fiir das Verhéltnis der
beiden Radien gilt:

CRSS
WCRmtziT N:max<73-1>, L
m 042 R

IT



A.2. Versetzungsmultiplikationskriterium

Die Hohe der GND-Dichte x°TT im spannungsfreien inneren Bereich (r < r.) wird nach
Liu et al. (2018) bestimmt. Die totale Versetzungsdichte wird hier als eine Superposi-
tion der initialen totalen Versetzungsdichte g°* und der fiir die plastische Verformung
verantwortlichen GND-Dichte modelliert. Sie ergibt sich zu:

/{LCTT _ 2%7 QTOt — QOTOt -+ /QCTTF2. (A6a—b)

Die Schubspannung im duBeren Bereich (r > r.) steigt linear zur Oberflache hin an. Um
das resultierende Torsionsmoment zwischen Systemen mit unterschiedlichen Systemgrofien
leichter vergleichen zu kénnen, wird das Torsionsmoment zu einer Spannungsgréfie normiert.

Demnach ergibt sich das normierte Torsionsmoment M¢/r? = 1/g3 [[ 71 dA zu:
A

M; ) 5HeR ;TR <R (A7)
s = i - o .
s §H@YR(L =B +2r +7%) e >R"

A.2 Versetzungsmultiplikationskriterium

Im Folgenden soll die Giltigkeit und Aussagekraft der in Akhondzadeh et al. (2021)
eingefithrten empirischen Faustregel fiir die Versetzungsmultiplikation anhand des in dieser
Arbeit in Abschnitt 5.2 analysierten DDD-Datensatz diskutiert werden. Die jeweiligen
betragsméafliigen Schmid-Faktoren und Vergleichswerte fiir die Versetzungsmultiplikation
der in dieser Arbeit betrachteten Systeme sind in Tabelle A.1 aufgelistet und die Evolution
der totalen Versetzungsdichte auf den einzelnen Gleitsystemen in Abbildung A.1 dargestellt.
Im Folgenden wird angenommen, dass die Schmid-Faktoren positiv sind bzw. den Betrag

der vorzeichenbehafteten Schmid-Faktoren beschreiben.

Akhondzadeh et al. (2021) folgend wird ein auf den Schmid-Faktoren basierender Ver-

gleichswert f,,. = |ms—0,5 _Inax ms| bestimmt, welcher fir das Versetzungsmultiplikati-
seEkbene

onskriterium f,,, > 0,1 herangezogen wird. Der Vergleichswert wird nach der Formulierung
maximal, wenn entweder das betrachtete Gleitsystem den hochsten Schmid-Faktor der

Gleitebene aufweist (m; =  nax mz) oder unabhingig von der externen Belastung ist
seroene

(ms = 0). Das Versetzungsmultiplikationskriterium umfasst dabei, wie in Akhondzadeh
et al. (2021) diskutiert, sowohl die Versetzungsmultiplikation durch Versetzungsgleiten

(,slip-driven multiplication® fiir my > 0,5  nax msz) als auch ohne Versetzungsgleiten
sckbene

auf dem betrachteten Gleitsystem (,slip-free multiplication* fiir m, < 0,5 _Inax ms).

Letztere wird dabei auf die gleitfahigen und koplanaren Reaktionen zurtickgefiithrt, wobei

I1I
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Tabelle A.1: Schmid-Faktoren und Vergleichswerte fiir das Versetzungsmultiplikationskriterium
nach Akhondzadeh et al. (2021) fiir die Systeme des in dieser Arbeit betrachteten DDD-Datensatz
in Abhéngigkeit von der jeweiligen Orientierung.

A6 A2 A3 B4 B5 B2 c1 G5 (3 D4 D1 D6

ms 0,41 0,41 0 0 0,41 0,41 0,41 0,41 0 0 0,41 0,41
fm. 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21
ms 0 0,41 041 0 0 0 0 0 0 0,41 0,41 0

fm. 0,21 0,21 0,21 0 0
ms 0,27 0 0,27 0 0O 0 027 0 0,27 0 0,27 0,27
fm, 0,14 0,14 0,14 0 0 0 0,14 0,14 0,14 0,14 0,14 0,14

ms 0,35 0,12 0,47 0,35 0,17 0,17 0 0 0 0,12 0,29 0,17
fm. 0,12 0,12 0,24 0,18 0,01 0,01 0 0 0 0,03 0,15 0,03

0 0 0 0 0,21 0,21 0,21

(123) (111) (110) (100)

die Formulierung des Versetzungsmultiplikationskriterium aufgrund der Beschrankung der
Beriticksichtigung der Schmid-Faktoren auf Gleitsysteme derselben Gleitebene lediglich
im Rahmen der koplanaren Reaktionen interpretiert wird. Fiir weitere Details sei auf
Akhondzadeh et al. (2021) verwiesen.

Meiner Ansicht nach fithrt die Kombination der beiden Arten der Versetzungsmultiplikati-
on (Versetzungsmultiplikation durch und ohne Versetzungsgleiten auf dem betrachteten
Gleitsystem) in der Formulierung des Versetzungsmultiplikationskriterium u. U. zu un-
eindeutigen Vergleichswerten bzw. kann zu Fehlinterpretationen fithren. So weisen z.B.
in der (100) Orientierung sowohl die aktiven (m, > 0) als auch die inaktiven (m; = 0)
Gleitsysteme denselben Vergleichswert auf, jedoch ist der Anstieg der Versetzungsdichte
auf den aktiven Gleitsystemen deutlich starker ausgeprigt, siehe Abbildung A.1. Dieser
Zusammenhang trifft auch auf die Gleitsysteme der Gleitebenen {A,C,D} in der (111) Ori-
entierung zu. Folglich ldsst sich aus der Hohe des Vergleichswert nicht auf die Auspragung

der Versetzungsdichtezunahme schlieflen.

Aus der Formulierung des Versetzungsmultiplikationskriterium folgt fiir die Versetzungs-
multiplikation durch Versetzungsgleiten (z. B. m, = ax msz), dass das betrachtete
Gleitsystem einen Schmid-Faktor von mg > 0, 2 aufweisen muss. Die daraus folgende Grup-
pierung der Gleitsysteme stimmt mit der in dieser Arbeit in Abschnitt 5.2 vorgenommen
Aufteilung der Gleitsysteme in aktive und inaktive Gleitsysteme tiberein. Jedoch fithrt der
Term zur Berticksichtigung des maximalen Schmid-Faktors der Gleitebene u. U. wiederum
zu uneindeutigen Vergleichswerten. So weist z. B. in der (1 2 3) Orientierung das Gleitsystem
D1 einen héheren Vergleichswert als Gleitsystem A6 auf (f,,,, = 0,15 > f,,, = 0,12), ob-

wohl das Gleitsystem A6 einen hoheren Schmid-Faktor besitzt (mas = 0,35 > mp; = 0,29)
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Abbildung A.1l: Evolution der totalen Versetzungsdichten {iber die Gesamtdehnung fiir die
Zugversuche mit (100), (110), (111) und (123) Orientierung des in dieser Arbeit untersuchten

DDD-Datensatzes.
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und die Zunahme der Versetzungsdichte dort starker ausgeprégt ist, siehe Abbildung A.1.
Grund dafiir ist, dass sich das primére Gleitsystem A3 auf der Gleitebene A befindet und

somit den Vergleichswert von A6 beeinflusst, aber nicht den von D1.

Im Gegensatz dazu wiirde das Verhéltnis des Schmid-Faktors des betrachteten Gleitsystems

ms
mma:v

zum priméren Gleitsystem eine von den Gleitebenen unabhéngige Vergleichsgrofie

liefern und sollte demnach meiner Einschédtzung nach herangezogen werden. Hierbei

bezeichnet m™® = max m; den maximal auftretenden Schmid-Faktor. Ubertragt man das
S

Versetzungsmultiplikationskriterium aus Akhondzadeh et al. (2021) (unter Betrachtung

ms
mmazx )

der Gleitebene des priméren Gleitsystems) auf den Vergleichswert so ergibt sich

folgendes Kriterium fiir die Versetzungsmultiplikation durch Versetzungsgleiten: —Zes >

014 0,5> 0,6 mit m™*® > 0, 2. Dieses Kriterium ist konsistent zu dem betrachteten

mmax

DDD-Datensatz.

Dartiber hinaus folgt aus der Formulierung des Versetzungsmultiplikationskriterium, dass
fir die Versetzungsmultiplikation ohne Versetzungsgleiten auf dem betrachteten Gleit-
system (z. B. ms; = 0) mindestens ein aktives Gleitsystem auf der gleichen Gleitebene
existieren muss (8 max ms > 0,2). Dies stellt eine notwendige Bedingung sowohl fiir die
gleitfahige als auch fiir die koplanare Reaktion dar. Folglich beinhaltet der Vergleichswert
fm. teilweise die Aktivitat der reagierenden Gleitsysteme auch von gleitfihigen Reaktionen.
Des Weiteren wird auf den Gleitsystemen auf inaktiven Gleitebenen (z. B. Jhax ms = 0)
keine Versetzungsdichteanstieg erwartet, was mit den DDD-Ergebnissen iibereinstimmt, sie-
he Gleitebene B und C in der (110) Orientierung, Gleitebene B in der (111) Orientierung

oder Gleitebene C in der (123) Orientierung.

Die Formulierung von f,,. beriicksichtigt lediglich die koplanare Reaktion vollstandig und
sollte deshalb meiner Einschatzung nach um die gleitfahige Reaktion erweitert bzw. zu
Multiplikationsreaktionen verallgemeinert werden. Hierbei ist ausschlaggebend, ob eine Mul-
tiplikationsreaktionen zwischen zwei aktiven Gleitsystemen existiert, die Versetzungsseg-
mente auf dem betrachteten Gleitsystem ablegen: 3{s, s} € aktiv: (5 + § % s).
Die Reaktionsbeziehungen zwischen den individuellen Gleitsystemen kénnen der Reaktions-
matrix in Abbildung 3.2 entnommen werden. Hierbei muss die Ereigniswahrscheinlichkeit

der Versetzugsreaktionen beriicksichtigt werden.

In dem betrachteten DDD-Datensatz wird in der (110) Orientierung fiir das Gleitsystem
A6 kein Anstieg der Versetzungsdichte und fiir das Gleitsystem D6 lediglich ein leichter
Anstieg beobachtet, obwohl nach den koplanaren Reaktionen der aktiven Gleitsysteme
dort Versetzungssegmente abgelegt werden konnen. Folglich tritt in diesem untersuch-
ten System im Gegensatz zur (110) Orientierung in Akhondzadeh et al. (2021) keine

Versetzungsmultiplikation ohne Versetzungsgleiten auf den betrachteten Gleitsystem auf.
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Dies motiviert weiterfiihrende detailliertere Untersuchung der Versetzungsreaktionen fir

verschiedene Systeme und Versetzungskonfigurationen.

A.3 Einfluss der Systemgrenzen und geometrischen Im-
perfektionen

Die Untersuchungsergebnisse von realen Systemen werden durch die Prasenz von Imperfek-
tionen in den Systemen bzw. experimentellen Apparaturen beeinflusst. Die Imperfektionen
umfassen nicht nur das Material selbst (z.B. lokale Schwachstellen oder Unterschiede
in den initialen Versetzungsstrukturen) sondern unter anderem auch die Geometrie der
Probe sowie die Ausrichtung und Lastaufbringung der Apparatur (z. B. fithren Versatz und
Fehlausrichtungen zu Variationen des lokalen Spannungszustandes) [Dehm et al. (2018),
Senger et al. (2010), Kirchlechner et al. (2011a)].

Hierbei ermoéglichen Simulationen auf einfache und kontrollierte Weise verschiedene Kon-
figurationen zu untersuchen und deren Unterschiede zu analysieren. Selbst wenn im
Experiment Unklarheit iber den Grad der Auspragung moglicher Imperfektionen besteht,
fordern systematische Untersuchungen verschiedener Aspekte mittels Simulationen die
Interpretation der Ergebnisse [Zoller et al. (2021)]. Hierbei kommt der Gestaltung der

Systemgrenzen eine elementare Bedeutung zu.

A.3.1. Modellierung der festen Einspannung eines Mikrokragarms

Im Folgenden wird die Modellierung der festen Einspannung des Mikrokragarms aus
Unterabschnitt 5.3.2 ndher beleuchtet, um Aufschliisse iiber den Einfluss der Systemgrofie
bzw. Systemgrenzen auf die in dieser Arbeit durchgefithrten Untersuchungen zu erhalten.
Hierzu wird sowohl das quaderférmige System aus Abbildung 4.2, bei dem die Dirichlet-
Randbedingung direkt auf der linken Randfliche (x = 0) aufgebracht wird, als auch ein
erweitertes System, bei dem die Materialverdickung einschlieflich der Kerben mit abgebildet
werden, untersucht (siehe Abbildung A.2). Beide Systeme werden sowohl fiir ein rein
elastisches als auch elastisch-plastisches Materialverhalten analog zu Unterabschnitt 5.3.2

analysiert.

In Abbildung A.2 sind die resultierenden Spannungsfelder im rein elastischen Fall und die
sich ausbildende raumliche Verteilung der GND-Dichte im elastisch-plastischen Fall abge-

bildet. Die Spannungskomponenten weisen in beiden Systemen qualitativ einen d&hnlichen
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GND-Dichte Spannungsfelder
im elastisch-plastischen Fall im rein elastischen Fall
u=0 Uy = UD
/JTI o/ 4a lt

GND-Dichte p©NP [10'2 m~2] Spannungskomponente [MPal]
20 40 60 80 100 —250 —100 0 100 250

! L e— ]

o

Abbildung A.2: Darstellung der resultierenden Felder der Normal- und Schubspannungskom-
ponenten 0., und o, im rein elastischen Fall und die sich ausbildende rdumliche Verteilung der
GND-Dichte im elastisch-plastischen Fall fiir die zwei Mikrokragarm-Systeme mit variierender
Modellierung der festen Einspannung jeweils fiir den Belastungszeitpunkt vp/4a = 0, 025.
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Abbildung A.3: Darstellung des Einflusses der Modellierung der Einspannung auf die Evolution
des normierten Biegemomentes. Hierbei bezieht sich der Begriff der fokusierten Systemgrofie auf
den quaderférmigen Mikrokragarm und der Begriff der erweiterten Systemgrofie auf das System
mit modellierter Materialverdickung.

Verlauf auf. So weisen beide Systeme ausgeprégte Zug- und Druckbereiche auf sowie Spuren
mit ausgepragter negativer Schubspannung nahe der festen Einspannung bzw. Materialver-
dickung. Hierbei tritt allerdings fiir das erweiterte System in Néhe der festen Einspannung
und auf Hohe der Balkenachse ein Bereich mit positiver Schubspannungskomponente auf,

der in dem fokussierten, quaderféormigen System nicht ausgebildet wird.

Die im Zuge der Mikrostrukturevolution entstehende Verteilung der GND-Dichte weist in
beiden Systemen qualitativ eine dhnliche Verteilung auf, wobei fiir das erweiterte System
ein leichter Versatz der Ausprigung in den Bereich ohne Materialverdickung zu erkennen
ist. Der aus der Evolution der Versetzungskonfiguration resultierende Biegeverlauf weist
einen dhnlichen Verlauf auf, siche Abbildung A.3. Hierbei kénnte die Modellierung der
Materialverdickung im erweiterten System zu dem beobachteten leichten Anstieg des nor-
mierten Biegemomentes fithren, da infolge der Materialverdickung die maximale im System

auftretende Spannung bei gleichem Biegemoment geringer ausfallt, vgl. Gleichung 4.1b.

A.3.2. Einfluss geometrischer Imperfektionen in Mikropillars unter

Druckbelastung

Im Folgenden werden mittels Simulationen die Auswirkungen verschiedener Imperfektionen
auf die rdumliche Auspriagung des auf der GND-Dichte basierenden Versetzungsdichteten-
sors (siehe Gleichung 2.3) analysiert. Ausgehend von einem idealen, geraden Mikropillar als
Referenzsystem (System a), werden folgende geometrische Imperfektionen berticksichtigt
(vgl. Abbildung A.4): Eine lineare Verschiebung des quadratischen Querschnitts des Mi-
kropillars in z-Richtung (System b), eine gekrimmte Ausbuchtung des Mikropillars in
z-Richtung (System c) und eine Fehlausrichtung der Kristallorientierung um die z-Achse

(System d). Der linear verschobene und der gekritmmte Mikropillar (Systeme b und c)
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a) Uy = UD d) Uy = U.DJ. e) Uy = UD

Abbildung A.4: Modellierung geometrischer Imperfektionen eines Mikropillars. Die Systemgrofie
wird zu a = 6 um gewdhlt und der Winkel der Fehlausrichtung mit ¢ = 4° angenommen.
Abbildung entnommen aus [Zoller et al. (2021)].

weisen dabei den gleichen Versatz in z-Richtung auf halber Hohe des Mikropillars auf.
Zudem wird ein eingebetteter Mikropillar (System e) betrachtet, um den Einfluss der Sy-
stemgrenze in Hinblick auf experimentelle Proben zu untersuchen. Es sei dabei angemerkt,
dass die scharfe Kerbe im Material des eingebetteten Systems numerisch anspruchsvoll ist

und zu Ungenauigkeiten fithren kann [Zoller et al. (2021)].

Die Auswirkungen der geometrischen Imperfektionen sowohl auf den deformierten Ver-
formungszustand als auch auf die rdumliche Auspriagung des Versetzungsdichtetensors
sind in Abbildung A.5 abgebildet. Hierbei weisen die o, und «,, Komponenten sowohl
die hochsten als auch niedrigsten Werte auf. Dies legt die Schlussfolgerung nahe, dass in
experimentellen Untersuchungen, sofern diese auf die Vermessung einer einzigen Ober-
flache beschrankt sind, der Fokus auf die z-Ebene gelegt werden sollte. Die a,, und o,
Komponenten weisen in den untersuchten Systemen eine qualitativ ahnliche Verteilung auf,
jedoch variieren die Winkel und die GréBe der Ubergangsbereiche zwischen den einzelnen
Systemen. Fir den linear verschobenen Mikropillar (System b) wird zudem eine charak-
teristische Struktur in der «,, Komponente beobachtet. Folglich wiirde das Beobachten
einer solchen Struktur in experimentellen Messergebnissen Hinweise auf diese Art der

geometrischen Imperfektion liefern.
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Abbildung A.5: Darstellung des Einflusses geometrischer Imperfektionen auf die absolute
Verschiebung der verformten Mikropillars (mit einem Skalierungsfaktor von zwei) und auf die
raumliche Auspriagung aller neun Komponenten des Versetzungsdichtetensors (jeweils auf die
urspriingliche Form des Mikropillars projiziert) bei einer Druckbelastung von e, = —5.7%.
Abbildung entnommen aus [Zoller et al. (2021)].
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