Részletes szakmai beszamolo

1. Diszlokaciok kollektiv tulajdonsagainak elméleti vizsgalata
1. 1 Bels6 fesziiltség eloszlasfiiggvénye

A diszlokaciok kollektiv tulajdonsagainak megértéséhez igen fontos az altaluk
generalt belsé fesziiltségtér statisztikus tulajdonsagainak meghatarozasa. Korabbi
eredményeink alapjan mar ismert volt, hogy a belsé fesziiltség eloszlasfiiggvénye az
aszimptotikus tartomanyban a fesziiltség kobével cseng le. Ez a tulajdonsag fiiggetlen a
diszlokaciok aktudlis elrendez8désétdl. Természetesen azt, hogy ez az aszimptotikus
viselkedés milyen fesziltségeknél “kezdddik” a diszlokacid eloszlas jelentsen
befolyasolja. Mivel numerikus szimuldcidk tapasztalata szerint a viszgalt parhuzamos
¢ldiszlokacio rendszerben relaxalt allapotban a diszlokaciok donto tobbsége dipolokba
rendezddik, megvizsgaltuk a dipolok altal keltett fesziiltségtér eloszlasfliggvényét.
Elméleti szamitasokkal sikeriilt megmutatni, hogy az eloszlasfiiggvény kozponti része
Lorentz eloszlasu, majd ez atvalt a kordbban ismert kobds lecsengésre [3] (a hivatkozési
szamok a kozlemények listadjaban szerepld sorszamoknak felelnek meg). Az
eredmények a 1. dbran lathaték. Fontos kihangstlyozni, hogy az elméletileg kapott
gbrbék nem tartalmaznak illesztési paramétert. Megjegyezziik, hogy a munka Csikor
Ferenc 2004-ben megvédett doktori munkéjanak része volt.
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Szimuldcioval meghatarozott belsdfesziiltség eloszlds. Az aszimptotikus tartomanyadnak kobos
lecsengése, ill. a kozponti rész Lorentz eloszlasa. A két analitikusan szamolt gorbe nem tartalmaz
illesztési parameéter.

Az elézéekben ismertetett vizsgalatokban nem alkalmaztunk kiilsé fesziiltséget.
Erdekes kérdés, hogy ez hogyan befolyasolja az eloszlasfiiggvényt. A legfontosabb
kiilonbség az, hogy ekkor az eloszlasfiiggvény mar nem szimmetrikus. Megmutattuk,
hogy az antiszimmetrikus rész a lecsengd tartomanyban a fesziiltség negyedik
hatvanyaval csokken és elsd kozelitésben aranyos az alkalmazott fesziiltséggel [17]. A
problémakor Ispanovity Péter PhD munkédjanak részét képezi.

A palyazat munkatervének egyik pontja az eloszlasfiiggvény idéfejlodésének
modellezése  volt.  Ezért  diszlokdciddinamikai  szimuldcidval  részletesen
tanulményoztuk az eloszlasfiiggvény kiilonbdzo paramétereinek idofejlodését. Kidertilt,
hogy ez a problémakér az eredetileg vartnal sokkal tobb, a diszlokacidok kollektiv
viselkedését alapvetden befolyasold kérdést vet fel. Az eredményekkel a
kovetkezokben részletesen foglalkozunk.

A témahoz tartozd tovabbi eredmény, hogy sikeriilt meghatiroznunk a
diszlokaciok helyén fellépd fesziiltségek eloszlasanak néhany fontos tulajdonsagat is.
(Az eddigi eredmények a diszlokacidt nem tartalmazd pontbeli fesziiltségeloszlasra
vonatkoztak. )



1.2 A diszlokaciorendszer idébeli fejlodése.

Szamitogépes szimulacioval kiterjedten vizsgaltuk az egyenes ¢éldiszlokaciokbol
allo rendszer relaxacids tulajdonsagait. Tekintettel a diszlokaciok kozotti hossza
hatotavolsagi kolcsonhatdsra a probléma numerikus kezelése nagy szdmitdégép
kapacitést igényel. Ehhez 2003-ban jelentdsen fejlesztettiik a PC klaszteriinket. Majd
2006-ban EU-s forrasokat is felhasznalva egy 2x16 processzorbol 4llé 1
szuperszamitogépet szereztlink be.

A numerikus szimulaciok elsd igen fontos eredménye az volt, hogy a rendszer
kiilonb6zé makroszkopikus paraméterei, mint pl. diszlokaciok atlagsebessége,
deformaci6 sebesség, energia relaxacidja nem exponencialis hanem az id6 kiilonb6z6
hatvanyfliggvényével cseng le (lasd 2. abra)[15].
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2. dbra Relaxalt diszlokdcio konfigurdcio, valamint a sebesség abszolut értékének
atlaga és az energia az ido fiiggvényében.

Ez indukalta azt a sejtésiinket, hogy a diszlokécidrendszer tivegszerii viselkedést
mutathat. Ezért egy lj szimulaciés modszert dolgoztunk ki amely lehetdvé tette az
eddigieknél nagyobb szamu diszlokaciot (kb. 10000) tartalmazé6 2D rendszer
tanulmanyozasat. A modszer alapja egy gyors Fourier transzformalason alapuld atlagtér
két kiilonbozo esetben vizsgéltuk. Az egyikben a kordbbi szimulacidkkal azonos modon
a diszlokécioknak csak a Burgers vektor iranyaba torténd elmozdulasat (csuszas), mig a
masik esetben az erre merdleges elmozdulast (climb) is megengedtiik. (Tekintettel
arra, hogy a climb makroszkopikus atomi mozgasokat igényel ebben az irdnyban a
mozgékonysagot egy nagysagrenddel kisebbnek vettiik.) Emellett climb esetében ha
két ellentéted Burgers vektoru diszlokacio elég kozel keriilt egymashoz megengedtiik
azok annihilaciéjat. Mindkét szimulacidban harom egymassal 60°-os szbget bezard
csuszosikot vettiink fel.

A kozmultba GaAs kristalyokon kapott kisérlet eredményekkel teljes
egyezésben azt tapasztaltuk, hogy ha a climb nincs megengedve a relaxaci6 utan egy
rendezetlen dip6lokbol 4ll6 szerkezet alakuk ki, mig climb bekapcsolasaval markéns
cellaszerkezet képzodik (lasd 3. abra). Az id6 elOrehaladtival a cellaméret a
diszlokaciok atlagos tavolsadgaval aranyosan ndvekszik [11]. (A diszlokacidk szdma az
annihilacié kovetkeztében folyamatosan csdkken.) Kisérletileg ilyen cellaképzddést
tobb valddi 2D kristalyban is megfigyeltek.



3. abra Diffuz diszlokdcio mintazat climb jelenléte nélkiil (b), ill. cellaszerkezet climb
bekapcsolasa esetén (d).

Az eddig felsorolt eredmények még természetesen nem igazolnak, hogy a
diszlokaciorendszer iivegszerli viselkedést mutat. Azonban a szimulacidk soran
kiilonboz6 varakozasi idok mellett meghataroztuk az ezen idotdl mért atlagos négyzetes
elmozdulast. Ez egyértelmiien azt mutatta, hogy megjelenik az tivegeknél ismert un.
ageing jelensége, tehat kiilonb6zd fizikai mennyiségek mint pl. az atlagos négyzetes
elmozdulas fiigg a varakozéasi 1d6tdl [27]. Ez korabban nem volt ismert.
(Természetesen a diszlokaciorendszer sok tekintetben alapvetfen kiilonbozik mas
klasszikus livegszeri viselkedést mutat6 rendszertol.)
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1.3Diszlokaciok kontinuum elmélete egy csiszosik esetén

A palyazat megvalositasa soran legnagyobb figyelmet az egyszeres csliszéasra
korabban kidolgozott 2D diszlokaci6é kontinuum elmélet altalanositasara forditottuk.
Egyenldre tovabbra is 2D esetnél maradtunk, de szerettiik volna az egyszeres csuszasra
vonatkozd elméletet tobbszords cstiszasra altalanositani. Kezdettdl fogva nyilvanvald
volt, hogy a korabbi mikroszkopikus elméleten alapul6 lokalis atlagolasi eljaras nem
keresztiilvihetd tobbszords csiiszds esetén. Ez annak kovetkezménye, hogy az ott
alkalmazott skalazasi meggondolésok itt mar nem érvényesek. Ezért az altalanositasnak
fenomenologikus elveken kell nyugodnia.

Elsé 1épésként sikeriilt megmutatni, hogy a korabbi elmélet a fazistér
elméletben szokéasos modszerekkel szarmaztathato az alabbi funkcionalbol
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ahol X az un. fesziiltségpotencial, p, ill. p, a pozitiv és negativ diszlokdciok
slirlisége, Kk=p,—p, az un. geometriailag sziikséges diszlokaciosiirliség (GND),

p=p,*+p, ateljes diszlokaciosiirliség, b a Burgers vektor, D a rugalmas allandokbol
képzett konstans és T, egy diszkrét diszlokaciodinamikai szimuldciobol
meghatarozand6 a diszlokécid-diszlokacid korrelacioktol fiiggd csatolasi allandod. Ekkor
a fesziiltségpotencialra vonatkozo egyenleta 6 F/0X=0 feltételbdl

DA*X=b0 k



adodik, amely a 2D diszlokacidrendszerek jol ismert egyenlete. Ugyanakkor a
diszlokéciostriiségek idofejlodésére (a diszlokdciok szdménak megmaradésat
feltételezve) nyilvan teljestil a

atpp,m-l_ax ]pm:O

megmaradasi feltétel ahol kihasznaltuk, hogy a diszlokaciok csak a csuszosikban (x
irany) mozoghatnak (a climb-ot itt kizartuk). A fazistér elméletek szokasos eljarasa
szerint az aramok ardnyosak az F  megfeleld slirliségek szerinti funkcionalis
derivaltjanak gradiensével. Megmutattuk, hogy a

o SF
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valasztassal (ahol B a diszlokacio mobilitds) pontosan a korabbi mikroszkopikus
elméletbdl levezetett diszlokacid evolucios egyenletet kapjuk vissza [28].

Erdemes kiemelni, hogy egyaltalan nem nyilvanvald, hogy a fazistér elméletek
formalizmusa alkalmazhat6 egy olyan egyaltalan nem termodinamikai rendszerre mint
amilyet a diszlokéaciok képviselnek. Ugyanakkor a mikroszkopikus meggondolasokon
alapul6 elmélettel valo 6sszehasonlitas ezt igazolja.

Az elmélet lehetdséget teremtett egy régota kutatott problémakdr vizsgalatara,
nevezetesen arra, hogy a diszlokaciok képek-e €és hogyan a kiilsé fesziiltség
learyékoléasara. Részletesen megvizsgaltuk, hogy egy a rendszerhez hozzdadott extra
diszlokacio fesziiltségtere hogyan valtozik az indukadlt GND hatdsara (Debye
screening ) . A problémara sikeriilt analitikus megoldast talalni [24]. A kapott GND
eloszlast Osszehasonlitottuk diszkrét diszlokaciodinamikai szimulacidvak kapott
eloszlasokkal (4. abra). Amint az lathato kitlind egyezés adodott.
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4.dra A kontinuum elmélet alapjan szamolt (vonal) és a diszkrét szimulacioval
(négyzetek) kapott indukalt GND egy extra diszlokacio koriil két a Burgers vektorra
merdleges metszetben [24].

A fent ismertetett fazistér elmélet megkozelités lehetdséget ad fenomenologikus
meggondolasok alapjén az elmélet kiilonb6zd irdnyokba torténd altaldnositisara. Az
egyik igen fontos kérdés a tobb csuszosik esete. Az el6zé F fliiggvény természetes
altalanositasa két cstiszosik esetére
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ahol 77, a két csuszosikra mer6leges egységvektor A4 pedig egy a két csuszosik
kozotti szogtol fiiggd allando. (Megjegyezzik, hogy 7., értéke nem ugyanaz mint
egyszeres csuszasnal.) A fesziiltségfiiggvényre ill. a megfeleld diszlokaciostriiségekre
vonatkozé egyenletek az egyszeres csuszashoz teljesen hasonloan allithatok elo [28].

Az elmélet joslatainak diszkrét diszlokaciodinamikai szimulacidval torténd ellendrzésén
még jelenleg is dolgozunk. Eldzetes eredmények azonban jo egyezést mutatnak.

Egy masik igen régéta nyitott probléma a diszlokaciok kollektiv viselkedése
oldott atomok jelenlétében. Kisérleti eredmények tantlsadga szerint ez plasztikus
instabilitdsok megjelenéséhez vezet (PLC effect). A fenti F kifejezésben az oldott
atomok egyszerlien figyelembe vehetok két tag hozzaadaséaval

d*r
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ahol o és B allandok és ¢ az egyensulyi oldott atom koncentraciotol valo eltérés.
A fenti F-ben az utolso tag az oldott atom és a rugalmas fesziiltségtér (nyomas) kdzotti
kolcsonhatast veszi figyelembe. A koncentracio idéfejlodésére a
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alakot hasznalva egy szokasos diffiizidos egyenletet kapunk amelyben azonban F

negyedik tagjanak kovetkeztében a nyomas gradiense is hajtderdként jelenik meg.

Természetesen a fesziiltségfiiggvény egyenlete is moddosul, megjelenik benne a
BAc extratag.

Rovid szamolassal megmutathatdo, hogy az elmélet a diszlokaciok koriil
kialakulé oldott atom eloszlasra visszaadja az un.  Cottrell felhét. Emellett
megvizsgaltuk, hogy egy diszlokaciét adott sebességgel mozgatva az indukalt GND
eloszlas mekkora fékezderdt eredményez. Sikeriilt kimutatni, hogy a paraméterek
bizonyos tartomanyaban a sebesség-fékezderd relacidé N alaki gorbe, amely
instabilitasok megjelenését eredményezi.  Ezt kordbban csak fenomenologikus
meggondolasok alapjan feltételezték.

2. Diszlokaciok térbeli eloszlasanak kisérleti vizsgalata.

Az elméleti vizsgalatok mellett a munkatervnek megfeleléen méréseket
végeztiink az erdsen inhomogén diszlokacidszerkezetek statisztikus tulajdonsagainak
kisérleti meghatirozasara. A méréseket az MIT-bdl kapott nagyméretii igen kis
(10"m?) diszlokaciostiriségli Cu egykristalyokon végeztiik.

Korabbi rontgen vonalprofil mérések tanulsdga szerint a diszlokacioslirliség
relativ fluktuacioja a deformacio fiiggvényében €les maximumot mutat (lasd 5.4bra) .
Kivancsiak voltunk arra, hogy maés fizikai mennyiségek esetében is fellép-e ez a
jelenség. Erre a Tanszéken a kozelmultban beszerzett nanoindenter adott lehetdséget.
Azonos alkalmazott nyomoderd mellett tobb 100 benyomdast végeztink a minta
kiilonbdz6 pontjain és meghataroztuk a benyomoddasi  mélység fluktuacigjat.
Megjegyezziik, hogy az alkalmazott nyomderdt ugy allitottuk be, hogy a benyomodasi
mélység 100nm nagysagrendii legyen, ami kb tized akkora mint az atlagos cellaméret.
Amint az a 5. abran lathatd hasonléan a diszlokaciostiriiséghez a benyomodasi mélység,



igy a nanokeménység fluktuacioja is rendelkezik egy jol meghatirozott maximummal
[16,26].
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S.abra A diszlokaciostiriiség (bal abra) ill. a benyomodasi mélység (jobb abra) relativ
Sfluktudcioja az alkalmazott fesziiltség fiiggvényében idedlisan tobbszorés csuszasra
orientalt Cu egykristdly esetén.



