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1. ΕΙΣΑΓΩΓΗ

Το θέμα της παρούσας εργασίας είναι 11 μελέτη της συμπεριφοράς των

κρυσταλλικών ατελειών στην περίπτωση που το υλικό υπόκειται σε κόπωση. Οι

πρώτες ενότητες (2-6 σύμφωνα με τον πίνακα περιεχομένων) έχουν περισσότερο

βοηθητικό ρόλο καθώς παραθέτονται σι απαραίτητες θεμελιώδεις γνώσεις για την

περαιτέρω ανάπτυξη και επεξήγηση του θέματος στις επόμενες ενότητες.

Ίσως το πιο σημαντικό είναι η κατανόηση των κρυσταλλκών ατελειών

(dislocaIions). αφού αποτελούν το κύριο αντικείμενο μελέτης μας. Είναι οι ανωμαλίες

στην δομή κρυσταλλικών υλικών όπως τα μέταλλα. οι οποίες παίζουν καθοριστικό

ρόλο στην διαμόρφωση των ιδιοτήτων και κυρίως στον τρόπο παραμόρφωσης τους.

Δεν είναι τυχαίο που έχουν χαρακτηριστεί ως σι "φορείς" της πλαστικής

παραμόρφωσης. Στο αντίστοιχο κεφάλαιο περιγράφονται αναλυτικά οι τρεις

κατηγορίες (γραμμικές, ελίκωσης και μικτές). τα χαρακτηριστικά τους, τα πεδία

τάσεων και παραμορφώσεων που δημιουργούν, η ενεργειακή τους κατάσταση Κ.α.

Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζουν οι διάφοροι τρόποι κίνησης τους: η ολίσθηση σε

επίπεδα (sIip) υπό διατμητική φόρτιση, η αλλαγή επιπέδων ολίσθησης (cross slip) που
είναι ιδιότητα μόνο των διαταραχών ελίκωσης και τέλος η αναρρίχηση των

γραμμικών διαταραχών (disIocatiol1 cJilllb).

~~
~~.

~

~
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Εικόνα Ι .Ι: Κρύσταλλος με μια γραμμική διαταραχή (το επιπλέον επίπεδο ατόμων

που παρεμβάλεται)

Ι !Η ιρ:1Ιww",.; .tt: υl1 ί -k ί eI .del11lat\λι'ίslal11atldeΙgeιkaΡ_5/ί 11 ustrΙdislocatίοη_3di lll.jpgJ

Μας ενδιαφέρει η συμπεριφορά των ατελειών όταν υπόκεινται σε κόπωση. για αυτό

και κρίνεται απαραίτητη η συνοπτική περιγραφή του φαινομένου αυτού, όπου η

φόρτιση είναι εναλλασόμενη και όχι στατική. Μια βασική απλοποιητική παραδοχή

στην εργασία αυτή, είναι ότι η μέση επιβαλλόμενη τάση είναι ίση με το μηδέν,

δηλαδή η φόρτιση έχει μορφή όπως παρουσιάζεται στο σχήμα 1.2. Στην

πραγματικότητα βέβαια τέτοιες φορτίσεις έχουν μεταβαλλόμενο πλάτος. Σε κάθε

περίπτωση πάντως. το χαρακτηριστικό αποτέλεσμα είναι η συσσώρευση τοπικής

πλαστικής παραμόρφωσης και η ανάπτυξη ρωγμών μέχρι την τελική αστοχία.

Υπάρχουν δυο μεθοδολογίες ανάλυσης. μια θεωρώντας ότι δεν υπάρχουν ρωγμές στο

υλικό μας και η δεύτερη που δέχεται την ύπαρξη προϋπάρχουσων ρωγμών. η οποία

όμως αποτελεί αντικείμενο της μηχανικής των θραύσεων και άρα δεν εξετάζεται στην

παρούσα εργασία. Ένας από τους πιο σημαντικούς παράγοντες που καΘορίζουν την

συμπεριφορά σε κόπωση είναι η κατάσταση των διαταραχ(!:ιν στο κρυσταλλικό

πλέγμα. καθώς υπάρχουν περιοχές στις επιφάνειες των μετάλλων που ονομάζονται
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Εικόνα 1.3: Οι ενδολ1σθήσεις και εξολ1σθήσεις στην επιφάνεtα κάποιου μετάλλου.

Εικόνα 1.2: ΚυκλΙΚ11 φόρτιση με πλάτος τάσης Τα. μέση τψή ίση με το μηδέν και

ακραίες τιμές Τιη~χ και Τ111 ί!1'

«επίμονες ζ(ονες ολίσθησης» και είναι ουσtαστικά σι περιοχές που συσσωρεύεται 11
παραμόρφωση. Εκεί οι διαταραχές μπορούν να κινούνται με μεγάλη ευκολία και

δημιουργούνται «βαθμίδες ολίσθησηρ> που με την κυκλΙΚ11 φόρτιση σχηματίζουν

χαρακτηριστικές μορφές ενδολισθήσεων και εξολισθήσεων στην επιφάνεια. από όπου

τελικά ξεΚ1νούν πολλές ρωγμές.

χρόνος

τ.

J

•

J

,

τ

-....,'M~-.'--
//ι ι

Η ομάδα των υπό εξέταση διαταραχών πρέπει να πάρει μια συγκεκριμένη μορφή για

να μπορέσουμε να την επεξεργαστούμε και έτσι στραφήκαμε στο μοντέλο του lsing.
ένα από τα πιο βασικά μαθηματικά μοντέλα της στατιστικής μηχανικής.

Περιορίζοντας τις χωρικές συνθι1κες σε μία μόνο διάσταση. έγινε η αναλογία του

μοντέλου αυτού. που απαρτίζεΤα1 από σπιν δηλαδή μονάδες που βρίσκονται σε

καθορισμένες θέσεις (ανάλογα τις διαστάσεις) Κα1 έχουν δυνατότητα αλλαγής του

κατακόρυφου προσανατολισμού τους (σαν βελάκια - μπορούν να δείχνουν προς τα

πάνω ή προς τα κάτω), με μια «σειρά)) διαταραχών. Οι «αντικαταστάσεις» που έγιναν

Κα1 επέτρεψαν την αναλογία αυτΊΙ παρουσιάζοναι στον πίνακα 1.4. Εκτός από την

περιγραφή των βασικών μεγεθών που περιγράφουν το σί)στημα αυτό. είναι

απαραίτητη η εξέταση των συνθηκ(ον για τις οποίες έχουμε αλλαγή φάσης του

μοντέλου. καθώς αποτελεί υπόδειγμα των αλλαγών κατάστασης «τάξη9)-«αταξίας)ί.

Για αυτό το λόγο υπάρχει ένα σύντομο κεφάλαιο περιγραφής του τι σημαίνει αλλαγή

φάσης γεν1κότερα.
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Μοντέλο lsinl! Παψον μοντέλο

Μονάδα Σπιν Διαταραχι1

Τελεστψ; ιδιοπεριστροφι;ς Ζ συνιστώσα του σπιν Διάνυσμα Btirger

Εξωτερικές επιβαλλόμενες
Μαγνητικό πεδίο

Διατμητική εναλλασόμενη

συνθήκες φόρτιση

Κρίσψο σημείο για: AMaYlj φάσης
Αλλαγή επιπέδου

ολίσθησης

Πινακας 1.4: Οι ανηστοιχιες μεταξυ του μοντελου του Islng και του μοντελου που

αναπτύσσεται στην παρούσα εργασία.

Βασιζόμενο. στο μονοδιάστατο μοντέλο μας εξετάζουμε την θερμοδυναμική

συμπεριφορά του. Έχοντας αναπτύξει σε ικανοποιητικό βαθμό τις βασικές

θερμοδυναμικές αρχές στο ομόνυμο κεφάλαιο, βρίσκουμε αρχtκά τις αναλυτικές

εκφράσεις σημαντικών θερμοδυναμικών μεγεθών για την συμπεριφορά των τελικά

οργανωμένων διατάξεων των δtαταραχών σε θερμοδυναμΙΚ11 ισορροπία και στην

συνέχεια κατασκευάζουμε ης κανον1ΚΟΠ01ημένες καμπύλες (Illaster cιIrves) τους.

Χαρακτηριστικό παράδειγμα που αποδεικνύει την αξία της θερμοδυναμικής μελέτης

είναι ότι η φόρτιση προκαλεί αναδιάταξη των ατελειών, η τυχαιότητα των οποίων

δημιουργεί εντροπία στο υλικό μας, καθώς και το γεγονός ότι η πυκνότητα και η

κατανομή τους μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα εξαρτάται από τις θερμοδυναμικές

δ1αδικασίες που έχει υποστεί στο παρελθόν. Στόχος είναι η επαλήθευση και

επιβεβαίωση των θερμοδυναμ1κών κανόνων όπως έχουν ορισθεί μακροσκοπικά. στο

μικροσκοπικό αυτό επίπεδο εξέτασης. Επιχειρείται δηλαδή μtα σύνδεση - συμφωνία

του μακρόκοσμου με τον μικρόκοσμο.

Το επόμενο κεφάλαιο έχει ως θέμα του την ιδιαίτερη περίπτωση κίνησης κατά την

οποία πραγματοποιείται αλλαγή εΠ1πέδου ολίσθησης, μια ιδιότητα που έχουν μόνο οι

διαταραχές ελίκωσης, υπό συνθήκες σταθερής εξωτερικής φόρτισης (κόπωση όπου η

μέση τάση είναι μηδενική). Η προσέγγιση είναι στοχαστική. καθώς δεχόμαστε ότι

κάθε μέγεθος έχει μ1α μέση τιμι; σε σχέση με τον χρόνο και μια διακύμανση γύρω

από αυτήν την μέση τιμή. Η προσπάθεια επικεντρώνεται στην έκφραση του ρυθμού

της διατμητικής παραμόρφωσης για το κρίσιμο σημείο στο οποίο πραγματοποιείται η

αλλαγι; επιπέδου ολίσθησης λόγω της φόρτισης. Βέβαια η προσπάθεια αυη; είναι

πολύ γενική και δημιουργείται η ανάγκη για σαφή καθορισμό των εμπλεκόμενων

μεγεθών.

Κλείνοντας, παρατίθονται ένα κεφάλαιο για την παρατήρηση των ατελειών με την

χΡι;ση μικροσκοπίου εκπομπής ηλεκτρονίων, καθώς και ένα κεφάλαιο όπου

παρουσιάζοντα1 κάΠ01α διαγράμματα από επιστημον1κά άρθρα που έχουν

δημοσ1ευτεί και επιβεβαιώνουν την προσπάθεια της παρούσας διπλωματικής

εργασίας.
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2. ΚΡΥΣΤΑΛΛΙΚΕΣ ΑΤΕΛΕΙΕΣ

Ο αγγλικός όρος «dίsΙοcatίοΠ}} στα ελληνικά μπορεί να μεταφραστεί ως διαταραχιί.

ατέλεια, εξάρθρωση ή εξάρμωση κω περιγράφε, τις ανωμαλίες στην κρυσταλλική

δομή των υλικών. Οι ατέλε1ες αυτές έχουν δεδομένη μορφή. κίνηση και

αλληλεπίδραση με το περιβάλλον.

Η παρουσία αυτών των ανωμαλιών στη δομή ενός υλικού. καθώς και το μέγεθος

τους, επηρεάζει σημανηκά ης περισσότερες από τις 1διότητες του, τόσο τις μηχανικές

(όπως αντοχή, σκληρότητα ... ), όσο και τις ηλεκτρικές. χημικές κτλ. Έχει παρατηρηθεί

διαφορά μεταξύ της πραγμαΤΙΚΙ1ς και της θεωρητικής αντοχής των κρυσταλλικών

υλικών (κυρίως μέταλλα) η οποία οφείλεται στις δομικές ατέλειες του κρυστάλλου.

που έχει ως αποτέλεσμα την μείωση της πραγματικής αντοχής. Επιπλέον οι

παραμορφώσεις ενός στερεού (κυρίως ελαστικού) υλικού δεν εξαρτώνται μόνο από

την δράση των εξωτερικών φορτίσεων αλλά σε μεγάλο βαθμό και από τις εσωτερικές

ατέλειες του πλέγματος. Η πλαστική παραμόρφωση σε υλικά με κρυσταλ/ική δομή

είναι εξαιρετικά ανομοιογενής, καθώς παράγεται σε ορισμένες μόνο πεΡ10χές μέσα

στο πλέγμα του υλικού. Είνω πλέον γνωστό ότι οι αταξίες αυτές συνδέονται άμεσα

με τους μηχανισμούς πλαστικής παραμόρφωσης.

Στο πλέγμα των κρυσταλλικών υλικών υπάρχει ένας πεπερασμένος αριθμός

ατελε1ών των οποίων η πυκνότητα κω η κατανομή εξαρτάται από τις θερμοδυναμικές

δ1αδικασίες που έχει υποστεί στο παρελθόν.

Λόγω της ύπαρξης των ατελειών έχουμε την ανάπτυξη τοπικών πεδίων τάσεων και

παραμορφώσεων. Οι ατέλειες αυτές περιγράφοντω από τα πεδία αυτά τα οποία δεν

υπακούουν στο συμβ1βαστό των μετατοπίσεων και δημιουργούν αυτεντατικά πεδία

δυνάμεων. Γνωρίζοντας τα, μπορούμε να προβλέψουμε την συμπεριφορά τους.

Ιστορικά, πρώτος που ασχολ11θηκε και ανέπτυξε την θεωρία των ατελειών αυτών

είναι ο Vito VoItera το 1905 (προτείνοντας εξι τύπους, βασιζόμενος σε έναν κύλινδρο

με ένα κόψιμο κατά μήκος του και πως αυτός ο κύλινδρος δ1αμορφώνεται). Μέχρι

την δεκαετία του 1930, ένα από τα πιο δύσκολα προβλ11ματα ήταν να εξηγήσουν την

πλαστικότητα των υλικών σε μικροσκοπικό επίπεδο. Το Ι 934, σχεδόν ταυτόχρονα, ΟΙ

Egon OrOv.'an , MichaeI Polan)'i και G.r.Taylor συνειδητοποίησαν ότι η πλαστική

παραμόρφωση μπορεί να συσχετιστεί και να εξηγηθεί μέσω της θεωρίας των

ατελειών.

Ένας απλός τρόπος για να περιγράψουμε και κάπως να μπορέσουμε να

φανταστούμε τις διαταραχές αυτές, είναι η απότομη δ1ακοπή ενός επιπέδου ατόμων

στο εσωτερικό ενός κρυστά)λου. Τα υπόλοιπα επίπεδα γύρω του δεν παραμένουν

ευθύγραμμα αλλά καμπυλώνουν (λυγίζουν) γύρω από την άκρη του επιπέδου που

έχε1 διακοπεί έτσι ώστε η κρυσταλ/ική δομή να είναι τέλεια διατεταγμένη και

συμμετρική από τις δυο πλευρές (χαρακτηριστικό το σΧΙ1μα που ακολουθε\). Από

μαθηματική σκοπιά είναι ένα είδος τοπολογ1κού ελαττώματος της περιοδ1κής δομής

που καταλαμβάνουν τα άτομα στους τέλειους κρυστάλλους. Μ1α 1διότητα τους είναι

ότι συμπεριφέροντω σαν ένα εwιαίο σταθερό σωματίδιο και με αυτόν τον τρόπο

μπορούν να (μετά)κινούνται διατηρ(οντας ταυτόχρονα την μορφή τους. Εξίσου

σημαντικό είνω ότι δυο αντίθετης κατεύθυνσης διαταραχές όταν συναντηθούν

αλληλοεξουδετερώνονται (διαδικασία της εκμηδένισης). ενώ μία μόνη της δεν μπορεί

να "εξαφανιστεί". εκτός αν βρει διέξοδο σε ελεύθερη επιφάνεια 11 σε διεπιφάνεια.
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Ε1κόνα 2.2: Ορισμός διανύσματος του Burger και της γραμμής κατεύθυνσης στον

διαταραγμένο κρύσταλλο. [http://en.wikipedia.org/wiki!Disl0cation]

-• Ι

~Ι

"

,

Κάθε διαταραχή έχει δύο χαρακτηριστικές ιδιότητες:

- Γραμμή κατεύθυνσης, ξ (Line direclion). η οποία είναι η γραμμΙ1 κατά μΙ1κος της

άκρης του επιπέδου που έχει διακοπεί

- Το διάνυσμα του Burgcr. b (The BlI1'ger ':; "ει'ωΥ), το οποίο περιγράφει το μέγεθος

και την κατεύθυνση της παραμόρφωσης/ολίσθησης στο κρυσταλλικό πλέγμα. Το

τετράγωνο του μέτρου του b δείχνει την κλίμακα της ελαστικής ενέργειας τ/ς

διαταραχής.

Σημαντική διαφορά αυτιοv των δυο είναι ότι, ενώ η γραμμή κατεύθυνσης θα

α>J.άξει καθώς θα μετακινηθεί η ατέλεια. το διάνυσμα του Burger συνήθως

παραμένει σταθερό. Επιπλέον η φορά του ξ μπορεί να επιλεγεί αυθαίρετα, όμως

καθορίζει αυτόματα την φορά του b.
Σχεηκά με ης θεηκές κατευθύνσε1ς των ξ και b υπάρχε1 «ο κανόνας του δεξιού

χερωύ ,) σύμφωνα με τον οποίο:

• Σε ένα τέλεω κρύσταλλο. αν διαγράψουμε ένα δεξιόστροφο 'μονοπάη' (γραμμή)

αυτό θα πρέπει να κατασκευαστεί έτσι {οστε να κλείνει (ίδω σημείο αρχής και

τέλους). Σύμφωνα με αυτόν τον κανόνα. εάν με τον αντίχειρα του δεξωύ χεριού

δείχνουμε την κατεύθυνση του ξ , τότε τα υπόλοιπα δάχτυλα θα δείχνουν το

'μονοπάη' .
• Σε έναν διαταραγμένο κρύσταλλο (που περιέχει ατάλε1ες) φηάχvoντας το

'μονοπάτι (δεξιόστροφο) γύρω από την διαταραγμένη περωΧΙ1 παρατηρούμε όη

δεν θα 'κλείνει'. Σε αυη1ν την περίπτωση το διάνυσμα του Burger έχει

κατεύθυνση από την αΡΧΙ1 προς το τέλος του 'μονοπατωύ'.

Ο κανόνας αυτός εναλλακτικά ονομάζεται «κανόνας αΡΧΙ1ς - τέλους".

Εικόνα 2.1: Μια διαταραχή (γραμμΙΚ11) μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα.

[http://Inpdc.lllae.comell.eduJCourses/MAE212/Lecture12.pdtJ

tn1nUOY. 1σχύει ο κανόνας διατήρησης του διανύσματος b. σύμφωνα με τον οποίο

μια διατραχή πρέπει να τερματίζει μόνο σε κάποια ατέλεια μέσα στον κρύσταλλο

•••••••••••••
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σΧΙΗιατίζοντας βρόγχους αταξιών και ()χι μέσα σε μια "τέλεια" περιοχή. Τέτοιες

"ελαττωματικές ". περιοχές είναι Π.χ. μια ελεύθερη περιοχή. ένας κόμβος όπου

διασταυρ{ονονται δυο ή και περισσότερες διαταραχές Κ.α. Ένας βρόγχος αταξίας

(ιiislοcatiοn loop) ολισθαίνει και διερύνεται υπό την επίδραση της επιβαλλόμενης

διάτμησης του κρυστάλλου (τ) και έτσι επέρχεται η πλαστική παραμόρφωση του

υλικού.

Υπάρχουν δύο κύριες κατηγορίες διαταραχών και μία ενδιάμεση αυτών (μικτη), που

είναι και η πιο συνηθισμένη. Ο ακριβής τύπος των ατελειών εξαρτάται από την

βασική κρυσταλ/ική δομή των υλικών. Αναλυτικά σι κατηγορίες:

.:. ΓραμμlΚ!l διαταραχ" (Edge dislocation)
Είναι ο τύπος της διαταραχής όπου ένα επιπλέον επίπεδο ατόμων - μικρότερο

από τα άλ/α. εισάγεται στο εσωτερικό ενός κρυστάλλου παραμορφώνοντας τα

γειτονικά επίπεδα (ατόμων). Σε αυτό το είδος, όταν ασκείται αρκετή δύναμη

από την μια πλευρά της κρυσταλλικής δομής. αυτό το επιπλέον επίπεδο περνάει

μέσα από άλλα επίπεδα σπάζοντας και ενώνοντας δεσμούς με αυτά μέχρι να

φτάσει στην άλλη άκρη (μετακινείται). Τέλος το διάνυσμα του BtIrgcr είναι

κάθετο με την γραμμή κατεύθυνσης.

.:. Διαταραχ'ί ελίκωσης (Screν.' dislocation)
Ένας σχετικά απλός τρόπος για να περιγραφεί αυτή η κατηγορία είναι να

φανταστούμε ότι σε μια κρυσταλλΙΚΊi δομή κόβουμε τον κρύσταλλο παράλληλα

με ένα επίπεδο μέχρι κάποιο σημείο - όχι ως το τέλος και χωρίζουμε τα δυο

επιμέρος κομμάτια. ολισθαίνοντας το ένα πάνω στο άλλο. Το σύνορο αυτού του

"κοψίματος" είναι η διαταραχή ελίκωσης. Σε αυτήν την κατηγορία το διάνυσμα

του Burger είναι παράλληλο με την γραμμή κατεύθυνσης. Ένα επιπλέον

χαρακτηριστικό τους είναι η σημειακή συμμετρία.

.:. Μικτ'ί διαταραχ'ί (Mixcd dislocation)
Στην πραγματικότητα, στα περισσότερα υλικά η διαταραχή που παρατηρείται

είναι μικτή - κάτι ανάμεσα στις προηγούμενες δύο κατηγορίες, άρα σε αυτήν την

πιο κοινή περίπτωση συναντάμε χαρακτηριστικά τόσο από τις διαταραχές τις

γραμμικές όσο και από ελίκωσης και άρα το διάνυσμα του Burger δεν είναι ούτε

παράλληλο ούτε κάθετο με την γραμμή κατεύθυνσης. Μία μικτή διαταραχή

μπορεί πάντα να αναλυθεί σε μία ελίκωση και σε μία γραμμική (διανυσματική

ιδιότητα του b). Σε αυτήν την περίπτωση ο βρόγχος που προκύπτει έχει

χαρακτηριστικό καμπύλο σχήμα.

(αl

Εικόνα 2.3: Σχηματική απεικόνιση σε έναν απλό κυβικό κρύσταλλο (α) γραμμικής

και (β) ελικοειδούς διαταραχής, όπου l) συμβολίζειτην γραμμl] κατεύθυνση,.

[ΗίπΙι J.P.and Ιο'lιο J.. 1982]
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Υπάρχουν τρεις τρόποι δημlΟυΡΥίας τους - μηχανισμοί που ενεργοποωύνται μέσα

στο υλικό:

Ι) Η δημιουργία από αυθόρμητη συμπύκνωση είναι αποτέλεσμα της ρήξης των

ατομ1κ(ον δεσμών κατά μήκος μιας γραμμής μέσα στο πλέγμα. Τότε ένα επίπεδο ταυ

πλέγματος κόβεται κω δημιουργούντω δυο αντίθετα. αντιμέτωπα επίπεδα. Για αυτήν

την περίπτωση απαιτείται μεγάλο ποσό ενέργειας ώστε να έχουμε ταυτόχρονα το

σπάσιμο πολλών δεσμών. Ενδεικτικό παράδειγμα: έχει υπολογιστεί ότι στον χαλκό 11
τάση που απαιτείται για την αυθόρμητη συμπύκνωση είναι 3,4 GPa (τιμή πολύ

κονηνή στην θεωρητική αντοχή του κρυστάλλου). Εξαιτίας της απαίτησης για

μεγάλη δύναμη είναι μάλλον ο πω απίθανος τρόπος σχηματισμού ατελειών.

2) Διαταραχές μπορούν να προκύψουν από ανομοιομορφίες - ανωμαλίες στα όρια

των υλικ(ον, που στη συνέχεια διαδίδονται προς το εσωτερικό της δομής.

3) Εξαιτίας των μικρών ανωμαλιών - αναβαθμών στην επιφάνεια των περισσοτέρων

κρυστάλλων. η τάση σε ορισμένες περιοχές της επιφάνειας είναι πολύ μεγαλύτερη

από την συνΙ1θη μέσα στο πλέγμα και έτσι προωθούνται στο εσωτερικό του

κρυστάλλου. Το ίδιο ισχύει και για τα σύνορα μεταξύ των κρυστάλλων.

Χαρακτηριστικό παράδειγμα, όταν ένα μέταλλο αλληλεπιδράσει με ένα οξείδιο τότε

αυξάνεται σημαντικά ο αριθμός των διαταραχών που δημιουργούνται, γιατί

ουσιαστικά το οξείδιο θέτει την επιφάνεια του μετάλλου υπό πίεση, άρα σύμφωνα με

τα παραπάνω αυξάνονται οι διαταραχές στην επιφάνεια.

Γενικά όταν οι διαταραχές δεν βρίσκονται κοντά σε καποιο σύνορο ή σε κάποια

άλλη ατέλεια δεν αντιδρούν. Όταν όμως διαταραχθούν Π.χ. αυξηθεί η θερμοκρασία.

τότε θα κινηθούν με σκοπό να βρεθούν ξανά σε κατάσταση ισορροπίας. Αυτό μπορεί

να οδηγήσει το υλικό σε αστοχία αν υπάρξει μεγάλη συσπείρωση τους και

δημιουργηθεί επιφάνειας ολίσθησης.

Δυνατότητα Κίνηση,

Οι διαταραχές μπορούν να μετακινηθούν εφόσον τα άτομα ενός από τα γειτονικά

επίπεδα σπάσουν τους δεσμούς τους και επανασυνδεθούν με άτομα που βρίσκονται

στην άκρη του επιπλέον - μικρότερου επιπέδου. Με αυτόν τον τρόπο το μικρό.

εμβόλιμο επίπεδο ατόμων κινείται καθ(ι)ς μια σειρά από δεσμούς σπάνε και

επανεν(Ονονται. Είναι λογικό ότι η ενέργεια που απαιτείται για να σπάσει ένας μόνο

δεσμός είναι πολύ μικρότερη από αυτιιν που απαιτείται για να σπάσουν όλοι οι

δεσμοί του επιπέδου ταυτόχρονα. Πλέον σε πολλά υλικά οι ατέλειες αυτές

θεωρούνται ως "φορείς" της πλασΤΙΚΙ1ς παραμόρφωσης (επιβεβαιό)νοντας τους

προαναφερθέντες ερευνητές), καθώς η απαιτούμενη ενέργεια για την μετακίνηση

τους είναι πολύ μικρότερη από την ενέργεια που χρειάζεται για την θραύση του

υλικού (κυρίως διατμητική ελαστική ενέργεια). Χάρις σε αυτές τα μέταλλα

χαρακτηρίζονται ως εύπλαστα υλικά. Οι διαταραχές αποτελούν το όριο μεταξύ της

περιοχής που έχει υποστεί ολίσθηση και αυτής που δεν έχει ολισθήσει μέσα στο

κρυσταλλικό πλέγμα του υλικού.
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Εικόνα 2.4: Κίνηση μιας γραμμικής διαταραχής μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα, όπου

λόγω της εφαρμοζόμενης διατμητικής τάσης τ έσπασε ένας δεσμός και

δημ1Ουργήθηκε ένας Κα1νούριος. επιτρέποντας στην διαταραχιί να μετακινηθεί.

[11ttΡ://ιηΡdc.Ι11ae.cοmell.edu/Cοurses/ΜΑC211/Lecture12.pdf1

Η κίνηση των αταξΗi,)v μπορεί να χαρακτηριστεί ως συντηρητική όταν το

κρυσταλλικό πλέγμα μένει αναλλοίωτο και ως μη συντηρητική στην αντίθετη

περίπτωση.

Μπορούν να ολισθήσουν (slip) σε επίπεδα διατηρcοvτας τα χαρακτηριστικά τους (ξ

και b). Για να ολισθήσει μία αταξία πρέπει η διατμητική τάση να εφαρμόζεται πάνω

στο επίπεδο ολίσθησης και κατά την διεύθυνση του διανύσματος b (ανεξαρτήτως της

διεύθυνσης του ξ). Η τάση αυτή πρέπει να υπερβεί την αντίδραση λόγω των

υπολοίπων ατόμων (τάση Pierles t C)' Στην περίπτωση των γραμμικών διαταραχών

όπου το διάνυσμα του Burger είναι κάθετο με την γραμμιι κατεύθυνσης, υπάρχει

μόνο ένα επίπεδο στο οποίο μπορεί να κινηθεί, ώστε η ολίσθηση να γίνεται

παράλληλα με την διατμητική τάση. Evco για τις διαταραχές ελίκωσης όπου το

διάνυσμα b είναι παράλληλο με την γραμμιι κατεύθυνσης, μπορούν να ολισθήσουν σε

οποιοδιιποτε επίπεδο (παράλληλο με αυτά) και η ολίσθηση γίνεται κάθετα με την

διατμηΤΙΚ11 τάση. Επομένως η κινητικότητα τους είναι πολύ μεγαλύτερη.

Η ολίσθηση τους παράγει πλαστική (μόνιμη) παραμόρφωση. Για την παραμόρφωση

αυτή απαιτείται η ενεργοποίηση ενός τουλάχιστον συστήματος ολίσθησης (επίπεδο

και διεύθυνσης ολίσθησης). Για την ολίσθηση απαιτείται πολύ μικρότερη τάση από

την θεωρητική αντοχιι σε διάτμηση (η) του κρυστάλλου, γιατί απαιτείται να

διασπαστεί μόνο ένας δεσμός για την μετατόπιση από την μια θέση στην άλλη, όπως

έχει ήδη προαναφερθεί.

Μία πολύ σημαντική ιδιότητα/δυνατότητα που έχουν μόνο οι διαταραχές ελίκωσης

είναι η αλλαγιι επιπέδων ολίσθησης (cross slip). Με αυτόν τον τρόπο μπορούν:

1. Να προσπεράσουν οποιοδήποτε εμπόδιο.

2. Να επιτύχουν ανακατανομι1.

3. Να εκμηδενιστούν (δυο αντίθετης κατεύθυνσης) τρόπος δυναμικής

ανάκαμψης (dynamic recovery).
Υπάρχει βέβαια ένας εναλλακτικός μηχανισμός κίνησης που ονομάζεται

··di.~1()CuliOn c/imb" που επιτρέπει στις γραμμικές ατέλειες να κινηθούν κάθετα στο

επίπεδο ολίσθησης τους. Αυτός ο μηχανισμός οφείλεται στην κίνηση κενών ή/και

ατελειών μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα. Πιο αναλυτικά, εάν ένα τέτοιο κενό

μετακινηθεί δίπλα στην άκρη του επιπλέον μη-ολοκληρωμένου επιπέδου (που

σχηματίζει η ατέλεια), ένα άτομο αυτού του επιπέδου. το πιο κοντινό στο (ικενόη

μπορεί να "πηδήξει" καλύπτοντας το. Αυτή η μετακίνηση του ατόμου κινεί το κενό

μαζί με το επίπεδο (ΤΟ επιπλέον) προκαλώντας μια μετακίνηση της διαταραχής που

ονομάζεται "positive cIil11b" δηλαδή θετική αναρρίχηση. Υπάρχει και η περίπτωση

της αρνηΤΙΚ11ς αναρρίχησης. όταν ένα κενό "απορροφάται" στο όριο του μισυύ

επιπέδου ατόμων. Ουσιαστικά είναι ένας μηχανισμός αποκατάστασης του υλικού.
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ΤΧ2 = Τ}7 = Ο

Λόγω των ασυνεχειών παράγεται τοπικά ένα τασικό πεδίο καθώς και ένα πεδίο

παραμορφώσεων. Αναλυτικά. για ένα ισότροπο και ομογενές γραμμικό υλικό με

γραμμή κατεύθυνσης στον άξονα Ζ:

).- Γραμμικές διαταραΧές

Οι τάσεις που προκαλούνται σε αυτήν την περίπτωση είναι περίπλοκες λόγω της

ασσυμετρίας που χαρακτηρίζουν αυτήν την κατηγορία ατελεtών. Σε σύστημα

καρτεσtανών συντεταγμένων (όπως στο σχήμα που ακολουθεί), ισχύουν:

10

κατά χ

κατα Υ

b Ι -1 Υ 1 ΧΥ Ιu=- tan -+----
Ζπ χ Ζ(l-ν) χ2 +Υ2

b[1-" Ι (' ') Ι Υ']ν=--'- -- og χ +Υ +----
2π ι-ν 2(1-ν) χ2 +Υ2

-G b Υ(3χ 2 +Υ2)
σ -
γχ 2π(1-ν) (χ 2 +Υ2)2

Gb Υ(χ2 _Υ 2)

ση = 2π(1 ,.) (χ2 +Υ2)2

Gb χ(χ 2 _γ2)

Τ ~

ΧΥ Ζπ(l ,) (χ2 +ΥΖ)2

Οι μετακινήσεις:

όπου G : το μέτρο διάτμησης του υλικού

b: το διάνυσματου BLlrgeI' (μέτρο θεnκό)

ν : ο λόγο, του POiSSOI1

Στο κέντρο των ~τελειών ot τάσεtς απειρίζονται. για "j (χ: + Υ:) -ο .

Σύγκριση / Διαφορέc
Κατά την διάρκεια της θετικής αναρρίχησης, ο κρύσταλ/.ος συρικνώνεται κατά την

κάθετη κατεύθυνση στο επιπλέον επίπεδο αφού τα άτομα το ·'εγκαταλείπουν".

Αντίθετα στ/ν περίπτωση της αρνηΤΙΚ11ς. ο κρύσταλλος διογκώνεται σε αυη1 την

διεύθυνση αφού άτομα προστίθεντα. στο επίπεδο της ατέλειας. Συμπερασματικά,

θλtπτική τάση στην κάθετη στο επίπεδο αυτό διεύθυνση θα οδηΥιΊσει σε θετική

αναρρίχηση. ενώ εφελκυστική τάση σε αρνηnκή. Αυτό έρχεται σε αντίθεση με τον

μηχανισμό της ολίσθησης, η οποία προκαλείτα. μόνο από διατμηΤΙΚΙ1 τάση. Μια

εξίσου βασΙΚΙ1 δtαφοροποίηση μεταξύ ολίσθησης και αναρρίχησης είνα1 ότι ενώ η

ολίσθηση είναι πολύ λίγο εξαρτώμενη από τ/ν θερμοκρασία . η αναρρίχηση

εξαρτάται άμεσα από αυτήν και μάλιστα όσο αυξάνεται η θερμοκρασία τόσο πιο

γρήγορα πραγματοποιείται.

Γενtκά οι διαταραχές αποτελούν ένα βασικό τρόπο δημιουργίας και απορρόφησης

των κενών. Έτσι σε περίπτωση όπου υπάρχει ένας υπερκορεσμός ή έλλειμμα κενών.

οι διαταραχές μπορούν να καταστρέψουν ή να δημιουργΙ1σουν κενά (ανάλογα την

περίπτωση ), ώστε ο κρύσταλ/.ος να επιστρέψει στην κατάσταση _σορροπίας του.

••••••••••••••
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Εικόνα 2.5: μοντέΜ> γραμικής διαταΡαΧΤiς στην Χ-διεύθυνση [Hirth and Lotlle, 1982]
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Ι:::ικ6να 2.6: μοντέλο διαταραχής ελίκωσης στην Ζ-διεύΟυνση

[Hίήh J.P.and Lothe J., 1982]

, .

Djslocatio~n::Li;;ne::-- _

)- Διαταραxέc. ελίκωσης

Οι τάσεις σε αυτήν την περίπτωση περιγράφονται πολύ πιο απλά, 'λiryω της

χαρακτηριστικής συμμετρίας των διαταραχών αυτών, καθώς χρειάζεται μόνο μία

ακτινική συντεταγμένη r = ..J(x2+ Υ2) :

ενώ σ1( = σΥ =σΖ = ΤΧΥ = Ο

Το πεδίο των μεταιανήσεων:

υ=ν=Ο

w=~tan-l!
2. ,

Gb Υ
τ -----
χΖ 211: χ2 +Υ2

Gb
τ~--

r 2ΠΓ

Εδώ η εξίσωση αυτή υπονοει ενα μακρύ κύλινδρο με ακτινωτές τάσεις που

απλώνονται γυρω από αυτόν (απομακρύνονται) ΙCΑι μειώνονται με την απόσταση.

Σημείωση: Επειδή αυτό το απλό μοντέλο δίνει για r= Ο (στο κέντρο του ΙCΥλίνδΡOυ)

ΤΓ---+ΟΟ , ισχύει για τον προσδιορισμό των τάσεων έξω από το κέντρο της διαταραχής.

Σε ΙCΑρτεσιανό σύστημα συντεταγμένων, σύμφωνα με το ακόλουθο σχήμα:
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Κάποια σημαντικά μεγέθη για την περιγραφή της κατάστασης και της συμπεριφοράς

των διαταραχών μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα:

Ταχύτητα κίνηση,

Στα καθαρά υλικά, σε όλα τα είδη ατελειών έχει παρατηρηθεί ότι ΟΙ ταχύτητες είναι

σχεδόν εξΌλοκλήρου γραμμικές με τον λόγο εφαρμοζόμενη τάση/θερμοκρασία σ).

11α χαμηλές ταχύτητες, ενώ σε υψηλές ταχύτητες παρατηρείται διαφορετική

συμπεριφορά που εξαρτάται από πολλούς παράγοντες όπως Π.χ. το είδος της

ατέλειας, την θερμοκρασία κλπ και τότε η aPlllCll γραμμικότητα χάνεταt. Η

κινητικότητα των διαταραχών συνΙ1θως περιγράφεται με την σχέση: Β v = F
όπου Β: ο συντελεστής αντίστασης/απόσβεσης [ Β'Ι :παράγοντας κινητικότητας]

ν: 11 ταχύτητα κίνησης

F: η κινητήρια δύναμη (κυρίως διατμηηκή)

Η φυσική εξήγηση αυη1ς της σχέσης είναι η αντίσταση στην κίνηση με την μορφή

της δύναμης τριβής. Η σχέση ενεργοποιείται όταν η επιβαλλόμενη δlατμηΤΙΚ11 τάση

στο επίπεδο ολίσθησης πάρει μία κρίσιμη τιμή (t=tc).

Πυκνότητα ατελειιί)ν (ρ)

Χρησιμοποιούμε αυτόν τον όρο όταν έχουμε μεγάλο αριθμό διαταραχCΊN μέσα σε

ένα κρύσταλλο και ορίζεται ως το μΙ1κος των γραμf,(\)ν κατευθυνσης [cIn] ανά

μονάδα όγκου του κρυστάλλου [cm3
]. με μονάδες [cm- ] τελικά. Ο υπολογισμός της
3Ν

γινεται συμφωνα με την σχεση: Ρ = ι2 '

όπου Ν είναι ο αριθμός των διασταυρούμενων διαταραχών σε επιφάνεια L:.
Ισχύει ακόμα: Ρ = Pn10bile + PI'orest

με Pfllobile να αναφέρεται σε αυτές που κινούνται και παράγουν παραμόρφωση και

Prorest σε αυτές που αντιστέκονται στην κίνηση και παίζουν τον ρόλο των εμποδίων

στις κινούμενες διαταραχές.

Ένας εναλλακτικός ορισμός είναι ο αριθμός των ατόμων που διαπερνούν μία

μοναδιαία επιφάνεια. Η πυκνότητα τους σε ένα υλικό μπορεί να αυξηθεί όταν υποστεί

πλασΤΙΚΙ1 παραμόρφωση διότι όταν αλληλεπιδρούν μεταξύ τους 11 με άλλα εμπόδια

μπορούν να παράξουν νέες ατέλειες. Συνήθεις τιμές πυκνότητας ατελειών στα

μεταλλικά υλικά: ΙO~ < Ρ < 108.

Ως μέση απόσταση μεταξύ των αταξιών ορίζεται :.;.
'Ι'

Ενέργεια

Η συνολΙΚ11 ενέργεια μίας αταξίας δίνεται από την σχέση:

E=Es+Eo
όπου Es η ελαστική ενέργεια και Εο η ενέργεια του πυΡι1να.

Συνήθης παραδοχή: έστω ο πυΡΙ1νας έχει ακτίνα r<) = 2b -;- 5b (εκεί δεν ισχύει ο νόμος

του Hooke), καθώς επίσης οι παραμορφώσεις θα εκτείνονται σε μεγάλες αποστάσεις

από τον πυρήνα. εώς και 100b. Η ενέργεια μιας αταξίας είναι ανάλογη του μΙ1κους

της.

Οι αλληλεπιδράσεις μεταξύ αταξιών μειώνουν η1ν συνολική ελαστική ενέργεια του

κρυστάλου. Τ'ενικότερα, όπως κάΟε αντίδραση στην φύση, ευνοούνται αυτές που θα

έχουν αποτέλεσμα την μείωση της ελασΤΙΚ11ς ενέργειας. Πάντως η ύπαρξη τους

αυξάνει πάντα την ελεύθερη ενέργεια του μετάλλου.

Αναλυτικά. για τις διαταραχές ελίκωσης η ελασΤΙΚ11 ενέργεια, για ισότροπα υλικά, σε

ένα τμΙ1μα του κρυστάλλου με ακτίνα R είναι: (σε πολικές συντεταγμένες)

12
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.. π Γο

Ενώ για τις γραμμικές διαταραχές. η ελαστική ενέργεια είναι ίση με :
_ GpZ R

ΕΓ 41[(1 ν) Ιn Γα

Γενικότερα, η ελαστική ενέργεια ιανά μονάδα μήκους) μίας αταξίας δίνεται από την

εξής προσσεγγιστική σχέση:

Ε ~~ b'
2

Πιο συγκεκριμένα. σύμφωνα με τον A.H.Cottrel1 ισχύουν οι παρακάτω σχέσεις για

σημαντικά για την μελέτη των ατελεΙι!Ν μεγέθη. Παρουσιάζονται επίσης σι

ενδεικτικές τιμές τους για τον ιφί)σταλλο του χαλκού (ClI), ένα υλικό που έχει

χρησιμοποιηθεί κατά κόρον σε έρευνες γαι την μελέτη της συμπεριφοράς των

ατελειών.

·Η' , δ 'Ι' 'EG,Ih
Z

',' ενεργεια στο κεντρο μιας ιαταραχης ενεργεtα του πυρηνα): 0= -.-,,
όπου G το μέτρο διάτμησης, G = ~,_=. __, (Ο -:::- 4x10 11 dyne /cm2

), b το διάνυσμα του
<'~~T.'

BLIΓgel' (περίπου 2,5χΙΟ·Ι-: CΩ1) και a-b..JZ η απόσταση μεταξύ των ατόμων

(περίπου lo-6cm). 1-1 ποσότητα αυτή είναι περίπου leV, δηλαδή πολύ μικρή και

άρα μπορούμε και να αγνοήσουμε.
•:. Ενέργεια ενεργοποίησης. για γραμμική κυρίως διαταραχή:

Uc = Gb2rc [10g!:! - 1]. είναι η ενέργεια που απαιτείται για να δημιουργηθεί η
4π(1-ν) Γα

διαταραχή (χαλκός -20eV) όπου ν ο λόγος του Poisson (ν = 0.34), ro η ακτίνα του

πυρήνα της διαταραχής που είναι της τάξης -2b και δηλώνει την περιοχή στην

«καρδιά,> της ατέλειας που δεν μπορεί να πλησιάσει κάποια άλλη (η ελάχιστη

απόσταση) και η η ακτίνα στην οποία αναφερόμαστε και είναι της τάξης του

μεγέθους του κρυστάλλου (-lcιη). 1-1 μορφή αυτή μοιάζει με τον τρόπο που

ορίστηκε προηγουμένως η ελαστική ενέργεια μιας γραμμικής διαταραχής .
•:. Η κρίσιμη ακτίνα (rc ) και η κρίσιμη διατμητική τάση (Τc ) για να κινήσουν μία

διαταραχή:

r~ = Gb. [log rc + 1] (χαλκός περίπου Ι 0-6cm)
411t ro

2G [ -2,"], ..
τ, ~ --exp -- (περιπου 3,6Χ10 Ο)

(ι-ν) b(l-V)

όπου τ: η εφαρμοζόμενηδιατμητική τάση (τ- ~)
\ 120

.:. Ενέργεια ενεργοποίησης - εναλλακτικός τρόπος έκφρασης, με βάση τον

,δ' U V(G )" V J ,δ' (10,18 J)
στοιχειω η ογκο: c = 2G 30 - Τ , οπου - α ο στοιχειω ης ογκος - crn

.:. Η θεωρητική αντοχή σε διάτμηση: .Ξ..,,,

.:. Για k η σταθερά του Boltzlnann και Τ η απόλυτη τιμή της θερμοκρασίας:

Tk - -}oeV. για Τ=300 0Κ. η οποίο όμως τιμή είναι πολύ μικρή και άρα η κάθε

διαταραχή δεν συμμετέχει στην στην συνολική εντροπία. 1-1 εντροπία του

συστήματος οφείλεται στην διάταξη και την μεταξύ τους αλληλεπίδραση και όχι

στην κάθε μία ατέλεια χωριστά .
•:. ο ρυθμός της διατμητικής παραμόρφωσης: Υ ~ bpII , με διαστάσεις [1/'J '

13
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Εικόνα 2.7: Από ηλεκτρονικό μικροσκόπιο των γραμμών κατεύθυνσης σε ένα φύλλο

ατσάλι. [I1Iιp://mpdc.mae.comeIl.edlI/Courses/MAE2 Ι 2/LectιιIe Ι 2.pdI]

\,\
\

όπου ρ: η πυκνότητα των ατελει(ον [11m'::] και ιι: η ταχύτητα των αταλει(ον [m/s],
η οποία είναι πολύ μικρή και επομένως αγνοούμε τις αδρανειακές δυνάμεις (την

κινητική ενέργεια).
•:. Ισχύει: GbJ

- leV

Η μελέτη των ατελειών μας ενδιαφέρει γιατί, εφόσον επηρεάζουν σημαντικά την

συμπεριφορά των υλικών (όπως αναφέρθηκε και στην αρχή του παραρτήματος),

μπορούμε να επέμβουμεκατάλληλασε αυτές, για να ελένξουμε / διαμορφ(!)σουμε τις

τελικές ιδιότητες των κρυσταλλικών υλικών.

Μπορούμε να παρατηρήσουμε τις διαταραχές χάρις στα ολοένα μεγαλύτερης

ακρίβειας μικροσκόπια. Υπάρχουν:

Α) Μικροσκόπια εκπομπής ηλεκτρονίων (transmissiol1 electrol1 microscopies) • τα

οποία μας επιτρέπουν να παρατηρήσουμε τις ατέλειες μέσα στην μικροδομή του

υλικού, έχοντας δυνατότητα μεγέθυνσης από 50.000 ως 300.000 φορές - μπορεί και

περισσότερο.

Β) Μικροσκόπια που επιτρέπουν την επί τόπου θέρμανση, με αποτέλεσμα την

απευθείας παρατήρηση της κίνησης και των αλληλεπιδράσεων των ατελειών.

Γ) Μικροσκόπια με ιόντα πεδίου καθώς και τεχνικές ανίχνευσης ατόμων

προσφέρουν την δυνατότητα ακόμα μεγαλύτερης μεγέθυνσης - 3 εκατομμύρια φορές

και πάνω, επιτρέποντας την παραη1ρηση τους σε ατομικό επίπεδο.

Δ) Ατομικά μικροσκόπια (atΟΠ1ίc force Il1icroscopes) που μπορούν να ανιχνεύουν την

διάταξη των διακεκριμένων ατόμων.

Τέλος, όταν μία αταξία συναντήσει εμπόδια αναγκάζεται να καμπυλωθεί ανάμεσα

τους για να τα "προσπεράσει", άρα η πυκνή διασπορά εμποδίων έχει ως αποτέλεσμα

την αύξηση της αντίστασης και άρα την αύξηση της κράτυνσης (αντίσταση σε

πλαστική παραμόρφωση) του υλικού. Πάντως όλες οι διαταραχές αυτές βρίσκονται

εκτός θερμοδυναμικής ισορροπίας.

•••••••••••••
ιι

ιι..
ιι

ιι

ιι

ιι

ιΙ
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Στα περισσότερα υλικά η διαδικασία αύξησης της αντοχής βασίζεται στον

περιορισμό της κίνησης των ατελειων. Μία από τις πιο διαδεδομένες μεθόδους είναι

11 εν ψυχρώ κατεργασία (workJstrain hardening) σύμφωνα με την οποία ένα υλικό

όταν παραμορφωθεί πλαστικά, γίνεται πιο σκληρό και δυνατό (σε όρους ολκιμότητας

και σκληρότητας). Ο λόγος για αυτήν την συμπεριφορά είναι επειδή όταν ένα υλικ6

το επεξεργαζόμαστε εν ψυχρώ η πυκνότητα των ατελειών αυξάνεται και το τασικό

πεδίο τής κάθε μιας ατέλειας περιορίζει την κίνηση των υπόλοιπων. Έτσι όσο

μεγαλύτερη είναι 11 πυκνότητα τους τόσο πιο κοντά βρίσκονται μεταξύ τους και άρα η

αντίσταση στην κίνηση των ατελειών κυριαρχεί, δηλαδή τα " ακινητοποιούμε'',

15



Πtνακαc .).Ι: Συγκριση θραυσης - κοπωσης

ο πιο απλός τρόπος για να οριστεί το φαινόμενο της κόπωσης είναι ως η σταδιακή

και τοπική συσσώρευση βλάβης στην δομή ενός υλικού, όταν αυτό υπόκειται σε

εναλλασόμενη φόρτιση. Εκτός από την στατική/μονοτονική φόρτιση. που η θραύση

του υλικού συμβαίνει στην μέγιστη τάση Τφ που αποτελεί την lφίσιμη τιμή και

χαρακτηρίζει την αντοχή (δυσθραυστότητα) του, το υλικό μας μπορεί να υπόκειται σε

κυκλικήΙεναλλασόμενη φόρτιση. Σε αυτήν την περίπτωση, το υλικό μας μπορεί να

αστοχίσει σε τιμές φόρτισης πολύ χαμηλότερες από την t cr (αστοχία λόγω κόπωσης).

Το πιο χαρακτηριστικό γνώρισμα της κόπωσης είναι ότι προκαλείται συσσώρρευση

βλάβης τοπικά και προοδευτικά, όπου ως βλάβη θεωρούμε την πλαστική

παραμόρφωση η οποία στο τέλος συνοδεύεται από την δημιουργία εκτός από μιας

κύριας ρωγμής. το μήκος της οποίας διευρύνεται σταδιακά και από τον σχηματισμό

πολλών μικρορωγμών στην ευρύτερη περιοχή. Η συσσώρευση της βλάβης

χαρακτηρίζεται συνήθως από την αύξηση του μήκους της κύριας ρωγμής (μεγέθη

ανάλογα) και όταν αυτή φτάσει σε ένα κρίσιμο μήκος, τότε το υλικό θραύεται με

γρήγορους ρυθμούς (ιφίσιμη συνθήκη θραύσεως στην περίπτωση της κόπωσης).

Ακολουθεί ο συγκεντρωτικός συγΚΡ1τικός πίνακας:

3. ΚΟΠΩΣΗ ΤΩΝ ΜΕΤΑΛΛΩΝ

Με τον όρο ({διάρκεια ζωής») (tatigue Iite) εwοούμε το χρόνο που απαιτείται ώστε η

κύρια ρωγμή να δημιουργηθεί και να αποκτήσει το κρίσιμο μήκος της. Ο χρόνος

αυτός μετράται σε κύκλους φόρτισης (Nr) και ορίζεται σύμφωνα με την σχέση:

Nr=Nj + Νρ ,

όπου Νί η πρώτη φάση που εκφράζει τους κύκλους φόρτισης που απαιτούνται για τον

σχηματισμό της κύριας ρωγμής, εν<ο ΝΙ" είναι η δεύτερη φάση, μέχρι να φτάσει η

ρωγμή στο κρίσιμο μέγεθος της.

Υπάρχουν δυο κύΡ1ες μεθοδολογίες για την ανάλυση έναντι κόπωσης:

Α) ανοχή στη βλάβη (daΠ1age/defect lolerance), σύμφωνα με την οποία δεχόμαστε ότι

ήδη προϋπάρχουν μικρορωγμές και άρα τότε ισχύε1 N j = Ο και Νι' = ΝΙ" . Η μέθοδος

αυτή εφαρμόζεται συνήθως σε μεγάλες και σύνθετες κατασκευές όπου η μηχανική

συμπεριφορά είναι βασικά ελαστική.

Β) δεν προϋπάρχουν ρωγμές (daΠ1age/deΙect free) και συνιΊθως σε αυτήν την

περίπτωση η πρώτη φάση της δ1άρκειας ζωής είναι ένα μεγάλο ποσοστό του

συνολικού χρόνου (Nr). Ενδεικτικά σε πολύ λεία δοκίμια έχει καταγραφεί να φτάνε1

εως και το 80% του Nr. Με την μέθοδο αυτή εξετάζονται κυρίως μικρά ή γεωμετρικά

τέλεια κατασκευαστικά στοιχεία και όπου η μηχανική συμπεριφορά είναι

ελαστοπλαστική.

Από τις δύο αυτές μεθόδους. μας ενδιαφέρει στην παρούσα φάση μόνο η δεύτερη. η

οποία θα αναλυθεί παρακάτω. Προηγουμένως όμως κρίνεται απαραίτητο να γίνει μ1α

γεν1κότερη αναφορά στην κυκλ1κή φόρτιση.
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θραύση Κόπωση

Φόρτιση Στατική Κυκλική

Τάση αστοχίας Τα Τα -'" t,r Τα < τ,τ

Κρίσιμη συνθήκη αστοχίας Με αύξηση της τάσης Με αύξηση του μήκους της

ρωγμής

Χρονικά η αστοχία Ακαριαία Ι πολύ Απαιτείται χρόνος

περιορισμένος χρόνος (διάρκεια ζωής)

,
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Έστω ότι το υλικό μας υποβάλλεται σε κυκλική παραμορφωση με πλάτος εα και 11
απόκριση του σε autJiv την περίπτωση είναι η διακύμανση της τιμής της τάσης

(διάγραμμα 3.2). Εναλλακτικά, αν υποβάλλαμε το υλικό μας σε ανακυκλική τάση με

πλάτος σα, η απόκριση του θα ήταν η διακύμανση της παραμόρφωσης. Τοποθετώντας

τις τιμές αυτές τάσης-παραμόρφωσης σε ένα διάγραμμα προκύπτει η «κυκλική

συμπεριφορά» (σ-ε) του υλικού υπό τις συγκεκριμένες συνθήκες.

Σε αυτό το σημείο, κατηγοριοποιούμε τα υλικά με βάση την συμπεριφορά τους:

.. Υφίστανται κυκλική σκλήρυνση (cycIic Ilardening), όπου η τάση σε κάθε

κύκλο φόρτισης αυξάνεται (με σταθερό το πλάτος της παραμόρφωσης).

... Υφίστανται κυκλική εξασθένηση (cyclic softening), όπου η τάση σε κάθε

κύκλο φόρησης μειώνεται (με σταθερό το πλάτος της παραμόρφωσης).

Στην πρώτη κατηγορία ανΙ1κουν ανοπτημένα καθαρά μέταλλα, πολλά κράματα

αλουμινίου και χάλυβες μετά από βαφή (μεταλλικά υλικά που αρχικά είναι μαλακά),

ενώ στην δεύτερη κατηγορία συμπεριλαμβάνονται ψυχρηλατημένα καθαρά μέταλλα

καθώς και γενικότερα χάλυβες όταν υπόκεινται σε μικρά πλάτη παραμόρφωσης

(υλικά με μεγάλη αρχική σκληρότητα).

Αυτή η συμπεριφορά σχετίζεται με την υπάρχουσα κατάσταση των ατελειών μέσα

στην κρυσταλλΙΚ11 δομ11, καθώς στην πρωτη περίπτωση η πυκνότητα των διαταραχών

είναι μικρή και άρα με την φόρτιση αυξάνεται πολύ γρήγορα, ενώ μετά από κάποιους

κύκλους η νέα τους διάταξη σταθεροποιείται. Στην δεύτερη κατηγορία, η αρχική

πυκνότητα των ατελειών είναι ήδη αρκετά μεγάλη και κατά την φόρτιση υφίστανται

αναδιάταξη, οδηγούμενες σε μία δομή με μικρότερη αντίσταση. Αυτές οι δυο

συμπεριφορές είναι μεταβατικές και μετά από κάποιον αριθμό κύκλων φόρτισης (20
40% του Νι) το πλάτος της τάσης και ο βρόχος υστέρησηςσταθεροποιούνται.
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Διάγραμμα 3.2: (α) Κυκλική φόρτιση με πλάτος εα (μεταξύ των ακραίων τιμών εmax

και 8min), (β) Απόκριση του υλικού με την διακύμανση της τάσης στην περίπτωση της

σκλήρυνσης, (γ) Βρόχος κυκλικής συμπεριφοράς τάσεων-παραμορφώσεων για

κυκλική σκλήρυνση.

Από τους σταθεροποιημένους βρόχους υστέρησης (για διαφορετικές φορτίσεις),

μπορούμε να κατασκευάσουμε την καμπύλη κυκλικής συμπεριφοράς τάσεων

παραμορφώσεων, η οποία είναι ιδιαίτερα χρήσιμη καθώς συγκρίνοντας την με την

μονοτονική καμπύλη εντοπίζονται σι διαφορές στην συμπεριφορά του υλικού.

Επιστρέφουμε στην κατηγορία της κόπωσης που στο υλικό μας δεν προϋπάρχουν

ρωγμές. Η αντίθετη περίπτωση ξεφεύγει από το αντικείμενο της εργασίας αυτής και

αποτελεί θέμα της θραυστOμηχανιΙCΉς.

Στην υπό εξέταση περίπτωση λοιπόν, η κόπωση υποδιαιρείται σε:

~ ΠσλυκυκλιΙCΉ, που χαρακτηρίζεται από μεγάλη διάρκεια ζωής (πάνω από 103_
10' κύκλους) και άρα σχετικά χαμηλές τιμές φόρτισης, καθώς και κυρίως
ελαστικές παραμορφώσεις.

)i> OλιγOκυκλιΙCΉ, στην οποία η διάρκεια ζωής δεν ξεπερνά τους 103_104 κύκλους
και οι τιμές των καταπονήσεων είναι σχετικά υψηλές. Εδώ κυριαρχούν οι

πλαστικές παραμορφώσεις.

Είναι φανερό ότι η διάρκεια ζωής του υλικού εξαρτάται από την επιβαλόμενη τάση

και μάλιστα όσο αυξάνεται η τιμή της φόρτισης τόσο μειώνονται οι κύκλοι ζωής. Τα

διαγράμματα που αναπαριστούν αυτή τ/ν συσχέτιση ονομάζονται διάγραμμα S-N ή

καμπύλες Whoeler. Σε πολλά υλικά όπως Π.χ. ο χάλυβας, το τιτάνω κλπ, έχει

παρατ/ρηθεί ένα θεωρητικό όριο, κάτω από το οποίο είμαστε ασφαλείς έναντι

κόπωσης. Αυτό ανομάζεται «όριο διαρκούς αντοχής» σι: (endurance limit) και

αντιστοιχεί στο πλάτος τάσης κάτω από τ/ν οποία το υλικό έχει ουσιαστικά άπειρη

διάρκεια ζωής. Αν το όρω αυτό δεν είναι διακριτό, ορίζεται το συμβατικό όριο

διαρκούς αντοχής (π.χ. για 10' κύκλους).
Η συμπεριφορά των μετάλλων σε κόπωση χωρίς προυπάρχουσες ρωγμές δίνεται

από την σχέση:

εa ~ σ, (2N,)b + ",(2Nr)'
Ε

όπου εα το πλάτος τ/ς ταλάντωσης, σί ο συντελ/εστής αντοχής σε κόπωση, b ο

εκθέτης αντοχή σε κόπωση (εκθέτης Basquin), ε~ ο συντελεστής ολκιμότητας σε
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κόπωση και c ο εκθέτης ολκιμότητας. Σε αυηίν την σχέση συμπεριλαμβάνεται τόσο η

πολυκυκλΙΚ1ί (πρώτος όρος) όσο κω η ολιγοκυκλικιί (δευτερος όρος) κόπωση. Στο

διάγραμμα 3.3 είνω η γραφικιί απε1κόν1ση της σχέσης αυτής.

109 εΊ

b

OλιγOKυ!tλιι<τ'!

κόπωση

,,,,,
'2Nt

ΠoλuκW.ική

κόπωοη

10" 10' 10' 10' 10' 10' 10' 105 105
tog2N,

Διάγραμμα 3.3: Πλάτος παραμόρφωσης - κύκλοι φόρτισης μέχρι την αστοχία. Για

μεγάλη διάρκε1α ζωlίς έχουμε την πεΡ1Οχιί που αντιστοιχεί στην πολυκυκλικιί

κόπωση. ενώγια μικΡιί διάρκεια, την πεΡ1ΟΧιί της ολιγοκυκλΙΚ1ίς κόπωσης. Ενδιάμεσα

υπάρχει η μεταβατικιί πεΡ1ΟΧιί (Νι). [Χαϊδεμενόπουλος,2007]

Στην πραγματικότητα οι φορτίσε1ς που δέχονται τα υλικά μας δεν έχουν σταθερό

πλάτος κατά την διάρκεια ζωιίς τους. αλλά μεταβαλλόμενο, ξεφεύγοντας από την

μέχρι τώρα απλιί θεώρηση και έτσι περιπλέκετω η εκτίμηση των κύκλων φόρτισης

μέχρι την τελική αστοχία. καθώς το φαινόμενο χαρακτηρίζεται από συσσώρευση της

βλάβης. Λεπτομερέστερη ανάλυση των μεθόδων αυτών όμως δεν κρίνεται

απαραίτητη στην παρούσα εργασία.

Υπάρχουν πεΡ1Οχές σηιν επιφάνεια ακόμα κω των πιο λείων μετάλλων, που

ονομάζονται «επίμονες ζώνες ολίσθησης" (persistent slip bands - PSB) κω είνω

ζώνες πλασΤΙΚ1ίς παραμόρφωσης ΟΙ οποίες «επιμένουν" και επανεμφανίζονται στο

ίδ1Ο σημείο ακόμα κω μετά από επεξεργασία λείανσης της επιφάνειας του υλικού.

Στις ζώνες αυτές οι διαταραχές μπορούν κω ολισθαίνουν πολύ Π1Ο εύκολα από ότι

στον υπόλοιπο κρύσταλλο με αποτέλεσμα να δημιουργούνται «βαθμίδες ολίσθησης»

στην εΠ1φάνεια. Μ1α PBS αποτελείτω από ένα μεγάλο αΡ1θμό επιπέδων ολίσθησης

(slip planes) Π.χ. στον κρύσταλο του χαλκού στους 20°C υπάρχουν περίπου 5000. τα

οποία σχηματίζουν μια επίπεδη πλακοειδιί δομιί και προκαλούν δ1άνοιξη εγκάρσιας

τομής μέσα στον κρύσταλλο. Στην περίπτωση ανακυκλΙΚ1ίς φόρτισης (κόπωση)

προκύπτουν οι χαρακτηριστικές μορφές ενδολισθιίσεων και εξολισθιίσεων σηιν

επιφάνεια (σΧιίμα 3.4), όπου εκεί τελ1κά σχηματίζονται πολλές από τις ρωγμές της

επιφάνειας. Άρα η διάρκεια ζωιίς του υλικού εξαρτάτω άμεσα από το πόσο εύκολα

μπορούν να σχηματίζοντω αυτές οι επιμένουσες ζώνες ολίσθησης.
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Σχτιμα 3.4: Συσσωρευμένη πλαστtKή παραμόρφωση, με την μορφή:

(α) επιμενουσών ζωνών ολίσθησης (PBS), (β) βαθμίδων ολίσθησης και (γ)

ενδολtσθιισεων και εξολισθιΊσεων. Η σειρά με την οποία παρουσιάζονται είναι και η

χρονική σειρά με την οποία εμφανίζονται στο υλικό.

/1
Ι

• • •

• •

(β)(α)

• ι.f!!;ι,

V

••••••
Ι ρι, Λ1J 'ρι./Ιζ

•

Διάγραιιμα 3.5: Καμπύλη κυκλικής τάσης-παραμόρφωσης. που δείχνει την τάση

κορεσμού ως συνάρτηση του επιβαλλόμενου πλάτους πλασΤΙΚϊΊς παραμόρφωσης κω

χωρίζεται σε τρεις περιοχές (Α, Β κω C). Για πολύ μικρό καθώς και για πολύ μεγάλο

πλάτος, η τάση κορεσμού αυξάνει καθώς αυξάνει το πλάτος, ενώ για ένα σχετικά

μεγάλο εύρος ενδιάμεσων τιμών, η τάση είναι ανεξάρτητη του πλάτους. Επίσης, όπως

φαίνεται και πάνω στο διάγραμμα, στην περιοχιι Α εμφανίζονται μορφές δεσμίδων

και βρόχων, στην πεΡΙΟΧΙ1 Β εμφανίζονται οι PBS και τέλος στην C επικρατεί η

κυψελοειδή δομή των ατελεtών. (Suresll, 1998]

Γενικά το φαινόμενο της κόπωσης παρουσιάζε. μεγάλη διασπορά ακόμα και σε

ελεγχόμενο περιβάλλον, καθ(ί)ς είναι πολλοί οι παράγοντες που εmιρεάζουν την

συμπεριφορά του υλικού, όπως Π.χ. θερμοκρασία. επεξεργασία, μικροδομ11, χημικά

συστατικά. απoμΈVoυσα αντοχιι κ.α.

Για την καθυστέρηση του σχηματισμού ρωγμών κατά την κόπωση. είναι σημαντικό

να ικανοποιούνται οι παρακάτω απλοί και γενικοί κανόνες κατά το δυνατόν:
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./ Λεία επιφάνεια.

,( Περιορισμόςδιάβρωσης.

./ Καλή κατεργασία.

./ Αύξηση του ορίου διαρροής (άρα καθυστερεί η έναρξη της πλαστιΚ1)ς

παραμόρφωσηςκαι ο σχηματισμόςΤα/ν PBS).
,/ Επtφανειακέςκατεργασίες.

,/ ΧΡΙ1ση καθαρότερωνκραμάτων.

Ακολουθούνκάποιες χαρακτηριστικέςεtκάνες, που είναι αποτελέσματαπειραμάτων

κυκλικής παραμόρφωσης σε όλκιμους κρυστάλλους. με την χρήση μικροσκοπίων

εκπομπής ηλεκτρονίων (translnission e]ectron micΓoscopies - ΤΕΜ). Προέρχονται

από το βιβλίο του S. Suresh, "Fatigue of Materials" (1998).

Εικόνα 3.6: Παρουσιάζει την διάταξη των ατελειών σε έναν κρύσταλλο χαλκού (Cu)
που υπόκειται ομοιόμορφα σε πλήρως αντιστρέψιμη πλαστική παραμόρφωση με τιμή

Ypl=4xlO·4, Η εξέλtξη των PSB σε μία τοιχωματική δομή (wall structure) σε μια

περιοχή με λίγες ατέλειες, του δικτύου φλεβών (Il1atrix veins). (Holzwarth &
Essmann. 1993, CopyrigIιt Springer VerIag).
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Εικόνα 3.8: Τομή σε κρύσταλλο χαλκού που οδηγήθηκε σε κορεσμό ύστερα από

εναλλασόμενες φορτίσεις σε Ypl=1,45xΙO"2, αποκαλύπτοντας μtα κυψελοειδή δομή
που σχηματίστηκε από πολλαπλή ολίσθηση. (Η. Mughrabi)

Εικόνα 3.7: Εικόνα από ΤΕΜ, μιας τομής (01 Ο) (δηλαδή στο επίπεδο [001 ]-[ 100]) σε

κρύσταλλο χαλκού που είχε οδηγηθεί σε κόπωση υπό Υρι=5Χ10·3. Σχηματίζεται μια
δομή λαβυρίνθου με τα τοιχώματα προσανατολισμένα παράλληλα στην διεύθυνση

[100], με μέσο άνοιγμα περίπου 0,75 μm. Ο λαβύρινθος αποτελείται από δύο ομάδες

διανυσμάτων Burger (b],b2), που δημιουργούνένα ορθογώνιοσύστημα και δηλώνουν

τον πρωτεύων και τον δευτερεύων άξονα αντίστοιχα των διανυσμάτων. (Αckenηanπ

et al., 1984, Copyright Pergall10n Press ple.)
Σημείωση; Οι συμβOλtσμOί των αξόνων κω των επιπέδων βασίζονται στο

κρυσταλλογραφικό σύστημα συντεταγμένων (μεταλλουργία). Σκοπός της παρούσας

εργασίας δεν είναι να παρουσιαστούν αυτές οι λεπτομέρειες της κρυσταλλικής δομής,

α)J,ά το γεγονός ότι υπάρχε, αυτή η διάταξη.

~b,
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Εικόνα 3.9: Κράμα γνωστό με εμπορική ονομασία "PW" (Pratt & Whitl1ey)1480.
Η εικόνα παρουσιάζει την δομή που προκύπτει από τις συσσωρεύσεις διαφορετικόJV

ατόμων (precipitate s(ructure) του κράματος αυτού πριν από τα μηχανικά τεστ. Το

παράδειγμα αυτό δίνει έμφαση στην εξέλιξη των δικτύων των ατελειών και στην

συσσώρευση των σφαλμάτων ως αποτέλεσμα μονοαξονικής κυκλικής φόρτισης και

των αλληλεπιδράσεωνμεταξύ των ατελειών σε διάφορες θερμοκρασίες.

(MiIIigan & Anιolovich, 1987, Copyriglιt Merallurgica! Transactions)

Εικόνα 3.10: το ίδιο υλικό (PWl480) με την εικόνα 8. όπου παρουσιάζει μια τυπική

δομή των διαταραχών, μετά από 6 κύκλους πλήρως αντιστρέψιμης ελεγχόμενης

παραμόρφωσης κόπωση. σε θερμοκρασία 20°C, με γρl=l,l χ Ι 013 και Ypl=8, 7xl 0\-1,
(Milligan & Antolovicll. 1991, CopyrighI Metallurgical TI'ansactions)
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Εικόνα 3.11: Ατέλειες που προσπερνάνε τις συσσωρεύσεις διαφορετικ(ον ατόμων,

μετά από 765 κύκλους κόπωσης με rpl=2,3x 10-3 και ρι=8.7Χ 10\-1 στους Ι093°C.

(W.W. MiIIigan)

Οι επόμενες εικόνες προέρχονται από άρθρα επιστημονικ(ον περιοδικών:

('J

Εικόνα 3.12: (a) τρισδιάστατη παρουσίαση της δομής των ατελειών στη μήτρα, όπου

εμφανίζονται το αρχικό επίπεδο (πάνω μέρος), διαταυρούμενα επίπεδα ολίσθησης

(δεξιά) και επίμονες ζ(ονες ολίσθησης (PSB) (αριστερά). (b) διαγραμμαΤΙΚ11

απεικόνιση της κόπωσης του κρυστάλλου. [Basinski Ζ.5. and Basinski S.]., 1992]
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Εικόνα 3.13: Αιχμηρή γωνία ιcρυστάλλoυ που λειάνθηκε και υποφλήθει σε ιcόπωση

σε θερμοκρασία δωματίου με γ ~ Ι ,2Χ Ι ο·) σε 5000 κύκλους φόρτισης μετά την

έναρξη του κορεσμού. (a και b) γωνία κρυστάλλου όπου τα ίΊVη των PSB συναντούν

μια οξεία γωνία. Στο σχήμα b φαίνεται καθαρά μια μεμονωμένη διείσδυση. (c και d)
γωνία όπου τα ίχνη των PSB συναντούν μια αμβλεία γωνία.

[Basinski Z.S. and Basinski S.J., 1992)

(a) 5000 κύκλοι

(b) 8000 κύκλοι
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(ε) 19000 κύκλοι

(d) 84000 κύκλοι

(e) 144000 κύκλοι

Εικύνα 3.14: Κρύσταλλος χαλκού που υπόκειται σε κύπωση με Ύ ~ 1,2<10-'. Η ίδια
περιοχή σταδιακά, μετά από 5, 8, 19, 84 "αι 144 χV.ιόκυκλoUς αντίστοιχα .
[Basinski Ζ.5. and Basinski 5.!., 1992]
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Εικόνα 3.15: Τύποι Ι και Ι των ΡΒ8. Σε όλες τις περιπτώσεις στην αριστερή εικόνα

είναι ο κρύσταλλος καθώς UΠΌκειται σε κόπωση, ενώ δεξιά λειάνθηκαν αμέσως μετά

την κόπωση. [Basinski Ζ.8. and Basinski 8.J., 1992]
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4. ΒΑΣΙΚΕΣ ΑΡΧΕΣ ΤΗΣ θΕΡΜΟΔ ΥΝΑΜΙΚΗΣ

Σύστημα είναι μία συλλογ11 συστατικών με καλά ορισμένες τις εξής παραμέτρους:

Ι. τον τύπο κω την περιοχή τιμών της ποσότητας κάθε συστατικού

2. τον τύπο και την περιοχιΙ τιμών των παραμέτρων που χαρακτηρίζουν πλΙ1ρως

τις εξωτερικές δυνάμεις που ασκούνται στο σύστημα

3. τις εσωτερικές δυνάμεις μεταξύ των συστατικιον

4. τους εσωτερικούς περιορισμούς που χαρακτηρίζουν τις διασυνδέσεις μεταξύ

των χωριστών μερών

Η κατάσταση ενός συστήματος μπορεί να περιγραφεί πλήρως γνωρίζοντας τις τιμές

των ποσοτήτων όλων των συστατικών του, τις τιμές Τα/ν παραμέτρων κω ης τιμές

των ιδιοηΊτων που το χαρακτηρίζουν. Αv όλες αυτές σι τιμές μιας κατάστασης

συμπίπτουν με τις αντίστοιχες κάποιας άλλης, τότε αυτές χαρακτ/ρίζοντω

ταυτόσημες.

Ανηστρεπη) διεργασία είναι η διεργασία που μετά την ολοκλήρωση της τόσο το

σύστημα όσο και το περιβάλλον μπορούν να αποκατασταθούν στις αντίστοιχες

αρχικές τους καταστάσεις. Σε αντίθετη περίπτωση η διεργασία χαρακτηρίζεται ως

αναντιστρεπτή.

θερμοδυναμική ισορροπία είναι η κατάσταση στην οποία το σύστημα βρίσκεται σε

μηχανική, θερμική και χημική ισορροπία ταυτόχρονα. Σε αυτή την κατάσταση οι

ιδιότητες του συστήματος δεν μεταβάλλονται με τον χρόνο. Πιο αναλυτικά:

Ισορροπία μηχανΙΚΙ1: η κατάσταση ηρεμίας όπου η συνισταμένη δυναμική ενέργεια

του συστήματος αποκτά την ελάχιστη τιμΙ1 της (dU=O).
Ισορροπία θερμική: η κατάσταση κατά την οποία δεν υπάρχουν θερμοκρασιακές

κλίσεις μέσα στο σύστημα.

Ισορροπία χημική: όταν τα αντιδρώντα δεν αντιδρούν πλέον ή η ταχύτητα μιας

αντίδρασης ισούται με αυηιν της αντιστροφής της.

Ιδανικός μονωη)ς χαρακτηρίζεται το υλικό που δεν επιτρέπει καμία απολύτως

αλληλεπίδραση μεταξύ δυο συστημάτων αλλά αντίθετα τα εμποδίζει να φτάσουν σε

θερμική ισορροπία, αν δεν βρίσκονταν από την αρχή. Ενώ θερμικός αγωγός είναι το

υλικό που επιτρέπει να γίνονται θερμικές αλληλεπιδράσεις μέσω αυτού.

Η μεταφορά ενέργειας που πραγματοποιείται λόγω διαφοράς θερμοκρασίας

ονομάζεται ροή ή διάδοση ενέργειας, η δε ενέργεια που μεταφέρεται με αυτόν τον

τρόπο ονομάζεται θερμότ/τα. Ισχύει η βασΙΚ11 σχέση: Q = mcΔΤ, όπου το Q είνω η

ποσότητα της θερμότητας που απωτείται για την αύξηση της θερμοκρασίας (1) μιας

συγκεκριμένηςμάζας (ιη) κατά ΔΤ και εξαρτάται από την φύση του υλικού (όπου c η

ειδική θερμότητα, που θα αναπηιχθεί παρακάτω). Ρυθμός ροής θερμότ/ταc ή θερμικό

ρεύμα ορίζεται ο λόγος Η= ~; . Ως θερμίδα (C81) ορίζετω το ποσό της θερμότητας
που απωτείται για αύξηση της θερμοκρασίας ενός γραμμαρίου νερού από τους

I4.5°C στους Ι 5,5°C κω ισχύει: 1cal = 4186 .1 .

θερμοδυναμικό σύστ/μα χαρακτηρίζεται το σύστημα που μπορεί να αλ/ηλεπιδρά

(και να ανταλλάζει ενέργεtα) με το περιβάλλον του κατά τουλάχιστον δυο τρόπους.

εκ των οποίων ο ένας είνω η διάδοση θερμότητας.
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Εσωτεοικι] ενέΟΎεια (Ε) είναι το σύνολο της δυναμικής (U) και κινη!1Κ11ς (Κ)

ενέργειας όλων των ατόμων από τα οποία αποτελείται το σύστημα. Η δυναμική

οφείλεται στους χημικούς δεσμούς των ατόμων, ενώ η κινηηκή στις ταλαντώσεις,

περιστροφές και μετακινήσεις τους. Όπως προκύπτει λογικά, σε ένα κλειστό σύστημα

(χωρίς επικοινωνία με το περιβάλλον) η εσωτεΡΙΚ11 ενέργεια του δεν μεταβάλλεται.

Η αρΧ'ιl διατήρησης της ενέργειας, ότι δηλαδΙ1 η ενέργεια σαν συνάρτηση του χρόνου

παραμένει αμετάβλητη, γίνεται εμφαVΙlς μέσα από την εξίσωση ισοζυγίου της

ενέργειας: εΑ'- = Ε2· Ει . Σύμφωνα με την οποία η αλλαγιι της ενέργειας του

συστt)ματoς από την κατάσταση 1 στην 2 είναι ίση με την καθαρή ποσότητα

ενέργειας (ΕΑ-) που μεταβιβάστηκε στο σύστημα. Ομοίως ισχύει η εξίσωση

ισοζυγίου μάζας: lηΛ~ = 1112 - 1111,

Ενθαλπία (Η) είναι μια θερμοδυναμική ιδιότητα που ορίζεται ως εξής:

H~ Ε + ρν

και είναι καταστατικό μέγεθος.

Ο όρος ρν αφορά ρευστά (πίεση επί όγκος) και αντικαθίσταται από άλλους όρους

στην περίπτωση στερεών (π.χ. ελαστικό δυναμικό, ηλεκτρικό δυναμικό, μαγνητικό

δυναμικό ... ).

Ειδική θερμότητα μιας ουσίας είναι το ποσό θερμότητας που απαιτείται για την

ανύψωση της θερμοκρασίας του συστtlμαΤOς μας κατά ένα βαθμό.

γ . θ" C (aO) (ali)• πο στα ερο ογκο: ν = a,: ν = 0', ν

γ . θ" C 180\ (a")• πο στα -ερη πιεση 'ρ = • - .- = - Ρ
. \iJT /Γ ΟΤ

Εντροπία (S) είναι η καταστατική προσθεΤΙΚ11 ιδιότητα που μπορεί να οριστεί

σύμφωνα με τους εξΙ1ς εναλλακτικούς ορισμούς:

~ Ως μια θερμοδυναμική ιδιότητα του συστtlμαΤOς.

);. Ως ο αριθμός των συνδυασμών με τους οποίους συντάσσονται τα άτομα, από τα

οποία αποτελείται το σύστημα.

Είναι ίσως η πιο θεμελιώδης θερμοδυναμΙΚ11 ποσότητα της στατισΤΙΚΊις φυσικής. η

οποία ορίζεται για κάθε μακροσκοπικό και μικροσκοπικό σύστημα. Χρησιμοποιείται

και ως μέτρο της πιθανότητας μιας δεδομένης κατανομής ατόμων στο σιΊστημα. Η πιο

πιθανή κατανομή είναι αυτή που επιτυγχάνεται με τους περισσότερους συνδυασμούς

και έχει την μεγαλύτερη εντροπία.

;ι.. Ο ορισμός της σύμφωνα με τον Bolzlnann: S = kB Ιnρ (εξίσωση Bo!zInaIU1), όπου
ks είναι η σταθερά του Bo!ztnann (kn= 1,38 *10"23 J/K) και Ρ είναι ο αριθμός των

δυνατών συνδυασμών για κάθε κατανομι1. Μέσω της εξίσωσης αυτtlς συνδέεται η

θερμοδυναμιΚΊl (εντροπία) με την στατιστική φυσΙΚΙ1 (αριθμός δυνατών

διατάξεων), Τόσο η εντροπία όσο και το kB έχουν διαστάσεις ενέργειας προς

θερμοκρασία [NmJK].
Κατά μια άποψη, η εντροπία είναι ένα ποσοτικό μέτρο της τυχαιότητας και της

αταξίας ενός συστήματος. Όσο αυξάνεται η θερμοκρασία τόσο αυξάνεται και η

τυχαιότητα στην κίνηση. Έτσι παραδείγματος χάρην, ο σχηματισμός ενός διαλύματος

με την ανάμειξη ατόμων Α και Β εισάγει τυχαιότητα και αταξία στο σύστημα και άρα

αυξάνει την εντροπία του. Ενώ διεργασίες που εισάγουν \<τάξψ, σε ένα σύστημα

μειώνουν την εντροπία του. Πάντως η εντροπία ως φυσιΚΊΙ ιδιότητα υπάρχει χωρίς

αναγκαστικά να αναφερόμαστε σε θερμοδυναμΙΚ11 ισορροπία (δηλαδή σε

θερμοκρασία).
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'"),;. Ο θερμοδυναμικός ορισμός ηις είναι: dS= -"::."~ (στην περίπτωσηθερμοδυναμΙIC1)ς,
ισορροπίας), όπου dQr"v είναι τα ποσό της θερμότητας που ανταλλάσει τα σύστημα

κατά μια ανηστρεπτή μεταβολή κω επομένως ορίζεται η θερμοκρασία Τ.

Σύμφωνα με την αρχή του αμειώτου της εντροπίας, 11 εντροπία συναρτήσει του

χρόνου μπορεί να παράγεται (δηλ. να αυξάνετω) μόνο στην περίπτωση που η

διεργασία είνω αναντιστρεπτή. Ενώ σε περίπτωση αντιστρεπτι)ς διεργασίας

παραμένει σταθερή. αλλά ποτέ δεν Kαταστρέφεταt.

Το ισοζύγιο ηις εντροπίας δίνεται από την σχέση: 57 - 51 = sΛ- + Sirr,

όπου Sίπ είναι το θετικό ποσό εντροπίας που παράγεταιαπό αναντιστρεπτότηταμέσα

στο σύστημα Α και sΛ- το καθαρό ποσό εντροπίας που μεταβιβάζεταιστα Α (καθώς

περνάμε από την κατάσταση 1 στην 2). Το ποσό αυτό είναι πάντα θετικό όταν η

εντροπία μεταβιβάζεται προς το σύστημα.

Τέλος, η εντροπία είναι ανεξάρτητη της διαδρομής που ακολουθεί το σύστημα αλ/ά

εξαρτάται μόνο από την αρχική και τελική του κατάσταση.

Η εσωτερική ενέργεια (U). η ενθαλπία (Η). η ελεύθερη ενέργεια Oibbs (ο) και η

ελεύθερη ενέργεια Helnlholtz (F) χαρακτηρίζονται ως «θερμοδυναμικά δυναμικά}ι

(tllernl0dynanlic potentials) και αποτελούν τέσσερα θεμελιώδη θερμοδυναμικά

μεγέθη. Πιο συγκεκριμένα,η ελεύθερη ενέργεια Oibbs ορίζεται από την σχέση:

G ~ U - TS + ρν ~ Η- TS
Όπου η ποσότητα TS είναι η ενέργεια που παίρνει το σύσηιμα από το περιβάλ/ον του

και ρν είναι το έργο που απαιτείται ώστε το σύσηιμα να φτάσει σε όγκο V υπό

σταθεΡl1 πίεση Ρ. Η διαφορά στην ενέργεια αυτή (ΔΟ) είναι μια πολυ σημαντική

παράμετρος καθώς μας δείχνει την μέγιστη ποσότητα του έργου που "αποκτήθηκε"

σε μια αντίδραση.

Η ελεύθερη ενέργεια Hellll110ltz ορίζεται σύμφωνα με την σχέση: F = U - Τ5

Και αποτελεί μέτρο της ποσόηιτας της ενέργειας που πρέπει να προσφερθεί για την

δημιουργία ενός συστήματος. Ιδιαίτερα χρήσιμη είναι η σχέση που συνδέει την

ενέργεια αυτήν με την συνάρηιση επιμερισμού (2) ως εξής: F = - kBΤιnΖ. όπου kB η

σταθερά του Boltznlann.
ΟΙ δύο αυτές ενέργειες συνδέονται ως εξής: G = F + ρν. Επιπλέον, η

θερμοδυναμική ισορροπία μπορεί να εκφραστεί ως συνθήκη ελαχιστοποίησης των

ελεύθερων ενεργειών:

.:. Gibbs, υπό σταθερl1 πίεση: dGT.p=O

.:. Helnlholtz, υπό σταθερό όγκο: dFT.v=O
(και στις δυο περιπnοσεις η θερμοκρασία διατηρείται σταθερή).

Η ελεύθερη ενέργεια Hellllholtz F(T.V) είναι κοίλη συνάρτηση της θερμοκρασίας

και κυρτή συνάρτηση του όγκου. Αντιθέτως η ελεύθερη ενέργεια Gibbs G(T.P) eival
κοίλη συνάρηιση τόσο της θερμοκρασίας. όσο και της πίεσης. Πιο αναλυτικά,

ισχύουν τα εξής (με την αντίστοιχη σεφά):

" (Ο")ν = .:Cy < ()aT2 τ

., ("")τ = -~- > ΟaV2 Vk B -

,. (ίJlG\ .':: -Cr ιι
\aT2JI' τ-

,. (O'G)T =.VkB < Ο
οΡ'

31



•
•

1() θε ιιοδυνα ικό α ίω α: Q=ΔU+W

Όταν προσφέρεται θερμότητα Q σε ένα σύστημα, μέρος της περαμένει στο σύστημα

αυξάνοντας την εσωτερι,,--ή του ενέργεια κατά ένα ποσο Δυ και το υπόλοιπο

εγκαταλείπει το σύστημα ξανά καθώς αυτό παράγει έργο W προς το περιβάλλον του.

Το έργο που παράγεται δεν εξαρτάται μόνο από την αρχική και τελη01 κατάσταση,

αλλά και από τις ενδιάμεσες καταστάσεις. Το ίδιο και η θερμότητα. Αντιθέτως, η

μεταβολή της εσωτερικής ενέργειας είναι ανεξάρτητη της διαδρομllς.

Κάποιες χαρακτηριστικές περιπτώσεις (βασισμένες στο παραπάνω αξίωμα) με

παράδειγμα τα τέλεια αέρια δίνονται στο διάγραμμα Ι:

.. Απομονωμένο σύστημα: δεν παράγει έργο προς το περιβάλλον και δεν ρέει

θερμότητα προς αυτό, με αποτέλεσμα η εσωτερική του ενέργεια να διατηρείται

σταθερή (W~Q~O.ΔU~O).
.... Αδιαβατική μεταβολή: δεν παρατηρείται διάδοση θερμότητας προς ή από το

σύστημα ( W= -Δυ, Q=O ). Αυτό συμβαίνει όταν το σύστημα είναι καλά

μονωμένο ή η μεταβολιι συμβαίνει πολυ γρήγορα.

1/,. Ισόχωρη μεταβολή: όταν ο όγκος διατηρείται σταθερός (W=Q, Q=ΔU) .
.. ΙσοβαΡ11ς μεταβολή: όταν η πίεση διατηρείταισταθερή ( W=ΡΔΥ) .
.ι Ισόθερμη μεταβολή: όταν η θερμοκρασία διατηρείται σταθερή.

Ρ

Ίι Ι Ί
Ί

-- Τ.

'--Τ3

--Τ,

Τ,

Α : αδιαβατική μεταβολή

Η . ισόχωρη μεταβολή

Γ : ισοβαρής μΙόταβολή

Δ ισόθερμη μεταβολή

V
Διάγραμιια 4.1 : Τυπικό διάγραμμα πίεσης - όγκου τελείων αερίων. στο οποίο

παρουσιάζονται οι χαεακτηριστικές μεταβoλtς (αδιαβατική. ισόχωρη, ισοβαΡ11ς και

ισόθερμη).

Για δεδομένη μεταβολ11 της θερμοκρασίας, το ποσό της προσφερόμενης θερμότητας

σε μια μεταβολή υπό σταθεΡΙ1 πίεση πρέπει να είναι μεγαλύτερο από εκείνο για την

υπό σταθερό όγκο μεταβολή, επειδή πρέπει να προσφερθεί επί πλέον ενέργεια για να

ισοσταθμιστεί το έργο που παράγεται κατά την εκτόνωση, άρα προκύπτει ότι Cp>Cv•

Στα ρευστά και στα στερεά ισχύει ότι Cp - Cv .

Θερμική μηχανή χαρακτηρίζεται οποιαδήποτε διάταξη μετατρέπει μέρος της

θερμότητας σε μηχανική ενέργεια. Οι θερμικές μηχανές απορροφούν θερμότητα από

μια πηγll σε υψηλιι σχετικά θερμοκρασία (QH). παράγουν μηχανικό έργο (W) και

αποβάλλουν θερμότητα σε χ(ίφο με χαμηλότερη θερμοκρασία (Qc'). Η απόδοση μιας

τέτοιας μηχανής ορίζεται ως: e = - (εφόσον υφίσταται θερμοδυναμική ισορροπία).
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Η Κινητική της δαμής

G

Κατάστασ ι-:ησταθοίιc ισο oΠΊΑC είναι η κατάσταση εκείνη που μπορεί να μεταβεί

σε άλλη συμβιβαστ/ μόνο με αλληλεπιδράσεις που αφήνουν καθαρές επιπτώσεις στο

2Μ1

ΙΔσ.σι _______: ]

Gl -.-.---1-------.-.--J-.- -.-.--~' 'ΔΟ, , ,, ' ,, ' ,, , ,

20 Οε δυνα ικό ίο> : Δεν υπάρχει σύστημα που υφίσταται μια μεταβολή κατά

την οποία απορροφά θερμότητα από μια δεξαμενή με συγκεκριμένη θερμοκρασία,

την μετατρέπει εξ ολοκλήρου σε μηχανικό έργο και καταλήγει στην ίδια αρχική

κατάσταση. Δηλαδή δεν υπάρχει μηχανή που να μετατρέπει εξ'ολοκλήfX>U θερμότητα

σε μηχανική ενέργεια. Είναι αδύνατον οποιαδήποτε μεταβολή να έχει σαν

αποκλειστικό αποτέλεσμα την μεταφορά θερμότητας από ένα ψυχρότερο σε ένα

θερμότερο. Σύμφωνα με το αξίωμα αυτό. μια θερμική μηχανή δεν μπορεί να έχει

συντελεστή απόδοσης 100%.
Ο κύκλος του Camot είναι μια υποθετική και εξιδανικευμένη Οερμική μηχανή η

οποία έχει τον μέΥιστο δυνατό συντελεστή απόδοσης. Καμία μηχανή δεν μπορεί να

είναι περισσότερο αποδοτική από μια μηχανή Carnot που λειτουργεί μεταξύ των

ίδιων θερμοκρασιών. Για την μcyιστoπoίηση της απόδοσης μιας μηχανής πρέπει η

θερμοκρασία εισόδου (ΤΙ-Ι) να είναι όσο το δυνατόν υψηλότερη και η θερμοκρασία

εξόδου (Τc) όσο το δυνατόν χαμηλότερη.

Μια άλλη έκφραση του 200 θερμοδυναμικού αξιώματος είναι: dQ ~ dC&v.
Χρησιμοποιώντας τα δύο θερμοδυναμικά αξιώματα αποδεικνύεται όη για

θερμοκρασία και πίεση σταθερή ισχύει: (dOh,p ~ Ο . Το οποίο σημαίνει όη η

ελεύθερη ενέργεια G υπό σταθερή πίεση και θερμοκρασία είναι η ελάχιστη δυνατ/

στην ισαρροπία (dG~O). Oμαlως προκύπτει (dF)T,v5 Ο.

Διάγραμμα 4.2: Στο οποίο απεικονίζεται ένας μετασχημαησμός και οι καταστάσεις

από ης οποίες διέρχεται το σύστημα, όπου Ι: η αρχική, 2: η τελική και Μ: η

μεταβαηκή ή ενεργοποιημένη κατάσταση.

Με αρχική ενεργειακή κατάσταση την ΟΙ και τελική την 02 (Οι> 02), η κινούσα

δύναμη για τον μετασχηματισμό αυτό είναι: ΔG=G2-Gι <Ο, (άρα είναι εφικτός).

Ενδιάμεσά τους υπάρχει η κρίσιμη τιμή της μεταβατικής κατάστασης και σύμφωνα

με αυτ/ν ορίζεται το ενεργειακό φράγμα της διεργασίας ΔG*. Η πιθανότητα για ένα

άτομο να φτάσει την ενεργειακή κατάσταση είναι eΧΡί-kTΔ~·1 και η ταχύτητα (r) της, )

διεργασίας εξαρτάται από την συχνότητα με την οποία τα άτομα φτάνουν σε αυτ/ν,

(-ΔG. )
σύμφωνα με την σχέση: r = roexp~ .
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περιβάλλον. Σύμφωνα με την αρχή της κατάστασης ευσταθούς ισορροπίας η τιμή

κάθε ιδιότητας του συστήματος σε αυτήν τ/ν περίπτωση προσδιορίζεται κατά

μοναδικό τρόπο.

Τα επόμενα μεγέθη αφορούν καταστάσεις θερμοδυναμικής ισορροπίας:
(;:ιι:-, /(}Ο;;\

Ολικό δυναμικό του συστατικού ί: μί= ~~~)s,,n,β - -'Γl";)ε,,n,β.

όπου Πί ο αριθμός των mol του ί συστατικού και β οι παράμετροι για τ/ν περιγραφή

των εξωτερικών συνθηκών/δυνάμεων. Στην περίπτωση που ο όγκος είναι η μόνη

παράμετρος το μέγεθος αυτό χαραΚτ/ρίζεται ως χημικό δυναμικό και εκφράζει την

μεταβολή της ελεύθερης ενέργειας με την προσθήκη ή την αφαίρεση συστατικού ί.

Για να βρίσκονται δύο συστήματα σε αμοιβαία ευσταθή ισορροπία πρέπει να

υπάρχει ειcτός από ισότητα θερμοκρασιών και ισότητα των δυναμικών για κάθε
• (Α Β)

ΣUσταΤΙKO μι =μ., .

Απόλυτη θερμοκοασία: Τ = (::)η,β = 11 (::)η,β,
όπου β οι εξωτερικές δυνάμεις και n οι ποσότητες των συστατικών.

, (ίιΕ\ (05)
Πιεση: P=-I-I __ n,,=T - "βΕ

\ίιν/,,·μ,ο> ίιν >,

Αλ/ηλεπίδραση έργου είναι η αλληλεπίδρασTj ανάμεσα σε δύο συστήματα που

συνεπάγεται μεταβίβασTj ενέργειας χωρίς μεταβίβασTj εντροπίας και συστατικών. Η

ποσότητα ενέργειας που ανταλλάσεται σε μια τέτοια διεργασία ονομάζεται έργο.

Αντίθετα, στην άεργη αλληλεπίδρασTj έχουμε εκτός από ανταλλαγή ενέργειας και

ανταλλαγήτουλάχιστονμιας ακόμα ιδιότητας,Π.χ. της εντροπίας.

ΔιάγραμμαΕνέργειας- Εντροπίας

Ε

Τ

Egl----

S
Διάγραμμα 4.3: Τυπικό διάγραμμα ενέργειας-εντροπίας όπου η KλίσTj της καμπύλης

είναι η θερμοκρασία (Τ) του συστήματος. Το μέρος πάνω από την καμπύλη είναι η

περιοχή δυνατών καταστάσεων.

Ο κατακόρυφος άξονας αποτελεί την γραμμή των καταστάσεων μηδενικής

εντροπίας και στην καμπύλη ανήκουν όλα τα σTjμεία που βρίσκονται σε ευσταθή

ισορροπία (με σταθερά n,Υ). Η μικρότερη ενέργεια του συστήματος Eg (ενέργεια

εδαφικής KατάστασTjς) αντιστοιχείσε μία και μόνο KατάστασTj ευσταθούς ισορροπίας

με μηδενική εντροπία και θερμοκρασία. Είναι η μικρότερη ενέργεια στην οποία το
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σύστημα μπορεί να υπάρχει με τους δεδομένους τύπους και ποσότητες συστατικών

για την δεδομένη τιμή του όγκου.

AP--X!i....ruc μικρότερη, ενέργειαc:

Κάθε κατάσταση ευσταθούς ισορροπίας είνω η κατάσταση της μικρότερης ενέργειας

από όλες τις καταστάσεις που έχουν τις ίδιες τιμές των S.n.V.
Αρχή τη, μεγαλύτερη, εντροπία.::

Κάθε κατάσταση ευσταθούς ισορροπίας είναι η κατάσταση της μεγαλύτερης

εντροπίας ανάμεσα σε όλες τις καταστάσεις με τις ίδιες τιμές των Ε.π.ν (κριτήριο

ευστάθειας κατά Gibbs).
Αυτές ΟΙ δύο αρχές ουσιαστικά περιγράφουν το παραπάνω διάγραμμα.

ΧαραΚΤllρισΤ1ΙοΊ συνάρτηση ονομάζεται μια συνάρτηση από την οποία μπορούν να

προκύψουν με παραγώγιση και αλγεβρικές πράξεις όλες σι ιδιότητες της κατάστασης

ευσταθούς ισορροπίας Π.χ. η εσωτερική ενέργεια.

Ακολουθούν κάποιες σχέσεις που συνδέουν θερμοδυναμικά μεγέθη:

• Το Ι ο θεριιοδυναμικό αΕίωμα μπορεί να γραφτεί και ως εξής

TdS{[,V,rι) - dE + PdV - μdl1

• Σχέσει, Maxwell:

ο (::)n.s = (:~)η.~

ο (:~)r1,T = (:;).1.\'
(&5) ~ -τ (aV)

ο 8Ρ Π.Ι (JT 1),1·

Ο (:~) ~ -(::.)

(&μ, ~ (aV'
C ap) an)

ο (~Τ'ι ς = - (~P)" ν
\ov/ vS'

Σ έσ Gibbs: dU = TdS - PclV + μ ι d111 + μ2dl1~ +".+μr<!l1r
Το dU δίνει την διαφορά της εσωτεΡΙΚ11ς ενέργειας μεταξύ δυο γειτονικών

καταστάσεων ευσταθούς ισορροπίας.

Σ έσ του Euler: U=ΤS-ΡV+μll1l+μ2112+.,,+μι,l1r

Προκύπτει από ολοκλήρωση της σχέσης Gibbs. θεωρώντας ότι για δεδομένες τιμές
των Τ,Ρ,μ το απλό σύστημα είναι το αποτέλεσμα διαδοχικών προσθέσεων των

απειροστών μέτρων,

Οι ιδιότητες μιας κατάστασης ευσταθούς ισορροπίας ενός συστήματος με τιμές

S.V.11 είναι ταυτόσημες με εκείνες ενός σύνθετου συστήματος που απαρτίζεται από k
υποσυστιlματα, καθένα από τα οποία είναι παρομοιότυπα με το πρώτο. με τις τιμές

των S,V,11 μειωμένες κατά τον συντελεστή k.
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Για ένα απλό σύστημα σε κατάσταση ευσταθούς ισορροπίας και για οποιοvδιiποτε

αριθμό k ισχύουν τα εξής:

T(S,V,Il, Il,) = T(Sfk.V/k,n,/k n,/k)
- P(S,V,Il, n,) = P(S/k,V/k,n,fk n,fk)
- μ,(S,V.n, n,) = μ,(S/k.Vfk,n,/k n,fk)
δηλαδή οι τιμές των μεγεθών αυτών παραμένουν αμετάβλητες, ενώ άλλες ιδιότητες

αλλάζουν κατά παράγοντα k, όπως Π.χ. η εσωτερική ενέργεια:

- U(S,V,Il) = kU(Sfk,Vfk,n/k)
Βασιζόμενοι σε αυτην την παρατήρηση, οδηγούμαστε στην κατηγοριοποίηση των

μεγεθών:

., Εκτατικι) ιδιότητα είναι οποιαδιiποτε ιδιότητα μιας κατάστασης ευσταθούς

ισορροπίας η οποία αλλάζει με συντελεστή k όταν καθε μία από τις προσθετικές

ιδιότητες (S,V,n) αλλάζει με τον ίδιο συντελεστή (όπως η εσωτερική ενέργεια).
., ΕνταΤΙΙ(1) ιδιότητα είναι οποιαδιiποτε ιδιότητα μιας κατάστασης ευσταθούς

ισορροπίαςπου παραμένειαμετάβλητηακόμα και αν κάθε μια από τις προσθετικές

ιδιότητεςαλλάξει Π,Ρ,μ).

Οποιαδήποτε μερική παράγωγος μιας εκτατικής ιδιότητας ως προς μια άλλη

(εκτατική) είναι ενταΤΙΚ1i ιδιότητα. Επιπλέον στις εντατικές ιδιότητεςανήκουν όλοι οι

λόγοι δυο οπο\Οδήποτε εκτατικών μεγεθ(ί)ν ή οποιουδήποτε γραμμικού συνδυασμού

τους.

Μπορούμε να εκφράσουμε μια οποιαδήποτε εκτατική μεταβληηi ή ιδιότητα

Ζ=Ζ(Τ.Ρ,π)ως εξής: Zi = :~ και ονομάζεται γραμμομοριακή μερική ή μερική Ζ.

Π.χ. μερική εντροπια 51 = :~ . Οι μερικές ιδιότητες παριστάνουν την συνε\σφορά ανά
μονάδα ποσότητας κάθε συστατικού στην αντίστοιχη εκτατική ιδιότητα του

πολυσυστατικού συστήματος. Οι εκτατικές ιδιότητες και μεταβλητές μπορούν να

εκφραστούν συναρτήσει των μερlκόJν ιδ\Οτήτων, δηλαδή:

S(T,P.nI ...nr) = ΣΠj5i (T,P,yi ...)'r) με Υί=Π/Π'

Ιδαν\κή συuπεριψοοά θεωρείται όταν σε συγκεκριμένες περιοχές θερμοκρασίας και

πιεσης η καταστατική εξίσωση (δηλ η σχέση των Τ-Ρ-η) οποιασδήποτε ουσίας

προσσεγγίζεται επαρκώς με μια απλή και ρητή μαθηματική μορφή και έχει εύκολα

κατανοητές σχέσεις μεταξύ των ιδ\Οτήτων. Μια τέτοια ουσία χαρακτηρίζεται ιδανική.

Μια τέτοια χαρακτηριστική περιπτωση ειναι autli του ιδανικού αεριου που σε υψηλή

θερμοκρασίακαι χαμηλή πιεση η καταστατικήτου εξίσωση είναι PV= nRT, όπου R
η γενική σταθερά των αερίων. Η τιμή του R εξαρτάται από τις μονάδες στις οποιες

εκφράζεται. Ενδεικτικά, R=8.3144J/molK ή R= 1.986kcal/kmolK.
Ειναι αρκετά ικανοποιητική παραδοχή η χρήση του μοντέλου του ιδανικού αερίου

στην περιπτωση μέτριας πίεσης και υψηλής θερμοκρασίας.

Σύμφωνα με το μοντέλο του τέλε\Ου αερίου, μέσα σε περιορισμένες περιοχές

θερμοκρασίας κάθε ειδΙΚ1i θερμότητα ειναι μια ασθενής συνάρτηση της

θερμοκρασιας και θεωρείται προσεγγιστικά σταθερή. Η τιμιi αυτής της σταθεράς

εξαρτάται από την θερμοκρασιαΚ1i περιοχη καθώς και η εσωτερική ενέργεια του

εξαρτάται μόνο από την θερμοκρασία του. Ενώ στα μη ιδανικά αέρια η μεταβολή της

εσωτερικής ενέργειας εξαρτάται από την πίεση και την θερμοκρασία.

Είναι αξιοσημείωτο το γεγονός ότι καθώς η θερμοκρασία τείνει στο μηδέν. δεν

ισχύουν οι σχέσεις του ιδανικού αερίου. γιατι σε τέτοιες θερμοκρασιες καμία ουσία

δεν συμπεριφέρεται ως ιδανική. Μια ακόμα ιδιαιτερότητα του είναι ότι κανένα μόριο

δεν ασκει ελκτικές δυνάμεις στα υπόλοιπα. άρα δεν έχει δυναμική ενέργεια.

36



•
•

Ισχύουν επίσης τα εξής:

./ Cp~C,+R

./ η τιμή TVY-I είναι σταθερή

./ ορίζεταιο λόγος γ ~ c, >1c,

Ορίζονται οι εξής συντελεστές:

Ι θ . . Κ -1 (aV) 1
σο ερμοκρασιακηςσυμπιεστοτητας: T=v ΟΡ Τ=ρ'

όπου με v παριστάνεται ο ειδικός όγκος με διαστάσεις [m3/kmol].

Ισοβαρούς διαστολής: αρ =; (:;)Ρ = ~

Πολυτροmκές πορείες είναι οι ειδικές πορείες που ακολουθούν οι σJ..λαγές

κατάστασης ευση:ιθ,?ύς ισορροπίας ενός τέλειου αερίου και για τις οποίες ισχύει ότι

οι ποσότητες TP-(j-I)fJ , ΤΥ!·Ι και pyl είναι σταθερές .

Ρ

-----,1<:----100

)-1

,
Διάγραμμα 4.4: Τυπικό διάγραμμα πίεσης - ειδικού όγκου. Η καμπύλη για J=}

αντιστοιχεί στην ισοθερμική μεταβολή, η J=O στην ισοβαρή και η J=±oo στην

ισόχωρη.

Οι βαθμοί ελευθεΡίας ενός μορίου συνδέονται με την κινηματική του κατάσταση

και αναφέρονται στις διαιcυμάνσεις που είναι δυνατόν να γίνουν στις συντεταγμένες

του, δηλαδή ορίζουν τη διαμόρφωση του στο χώρο. Εναλλακτικός ορισμός του

βαθμού ελευθερίας είναι ο αριθμός των συνιστωσών ταχύτητας που απαιτούνται για

να περιγράψουν πλήρως την κίνηση του μορίου Συνοπτικά:

.. Μεταφορικός: σχετίζεται με την ικανότητα του κέντρου μάζας να κινείται στον

τρισδιάστατοχώρο.
.. Περιστροφικός:σχετίζεταιμε την ικανότητανα περιστρέφεταισαν στερεό σώμα.
.. Ταλαντωτικός: σχετίζεται με την ικανότητα ενός πυρήνα σε ένα μόριο να

ταλαντεύεταιγύρω από μια θέση ως προς τους άλλουςπυρήνες.
.. Ηλεκτρονικός: σχετίζεται με την ικανότητα κάθε ηλεκτρονίουνα διαμορφώνεται

κατά ποικίλουςτρόπουςγύρω από το μόριο.

Γενικά όλοι αυτοί οι τύποι βαθμών ελευθερίας συνυπάρχουν κάτω από όλες τις

συνθήκεςκαι καθένας περιέχειένα μέρος από την συνολικήενέργεια του μορίου.

Αξίωμα τ/ς ισοκατανομής τ/ς ενέ~: η κινητική ενέργεια ανά μόριο που

αντιστοιχείσε κάθε συνιστώσατης ταχύτηταςείναι Vz kT (ανά βαθμό ελευθερίας).

Τέλος ορίζονται τα μεγέθη:

Φυημότnτα: π(Τ,Ρ) ~ Π(Τ,Ρο) eΧΡ{(μ(Τ,Ρ) - μ(Τ,Ρο)IRTj , έχει διαστάσεις πίεσης.
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Στο όριο συμπεριφοράς ιδανικού αερίου ισχύει η συνθήκη: π(Τ.Ρ) = Ρ

ΣυντεΝ:στ' , ωυ ιιιόη τα, είναι ο δείκτης της απομάκρυνσης από την συμπεριφορά

ιδανικού αερίου και είναι αδιάστατο μέγεθος: φ = ; .

ΕνεργόΤllτα είναι το αδιάστατο μέγεθος που εκφράζει την απόκλιση του χημικού

δυναμικού μεταξύ των καταστάσεων (Τ.Ρ) και (Τ.Ρο):

α(Τ,Ρ,Ρο) ~ eΧΡ{(μ(Τ,Ρ) - μ(Τ,Ρο)/RΤ} ~ .(Τ,Ρ) Ι '(Τ,Ρο)
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5. ΑΛΛΑΓΗ ΦΑΣΗΣ

Λιάχραμμα 5.1: Ιιίεσης - Όγκου - Θερμοκρασίας. καΟώς και τα δισδιαστατα

διαγράμματα πίεσης - θερμοκρασίας και πίεσης - ό'γΚΟΌ που ΠΡΟIi.:ύπτοuν.

Ρ

Ι'

';1 IiQιJ id

~
τ

Ί(
P'!~Ι

;?

Όταν τα άτομα μέσα στην δομή ενός υλικοί) αλληλεπιδρούν μεταξύ τους, είναι

πιθανόν να προκύψουν διαφορετικές φάσεις του, όπου φάση είναι 11 «περιοχή» του

συστήματος στην οποία όλες οι φυσικές ιδιότητες (πυκνότητα, χημική σύνθεση κλπ)

του υλικού παραμένουν ουσιαστικά ομοιόμορφες και σταθερές, Ο όρος αυτός

χρησιμοποιείται συχνά ως συνώνυμο της κατάστασης της ί)λης. Τα πιο

χαρακτηριστικά παραδείγματα:

./ Στερεά φάση: η χαμηλότερη ενεργειακή κατάσταση στην οποία τα άτομα είναι

αυστηρcοςδιατεταγμένα.
./ Υγρή φάση: κατάσταση «αταξίας» με υψηλή πυκνότητα, που τοπικά μπορεί να

εμφανίσουν«τάξη».
./ Αέρια φάση: σε χαμηλή πυκνότηταόπου δεν υπάρχει κάποια στοιχειώδηςδομή.

Στην πραγματικότητατα υλικά παρουσιάζουνσυνύπαρξηφάσεων.

Ιδιαίτερα χρήσιμο για την μελέτη και περιγραφή της κατάστασηςενός υλικού είναι

το διάγραμμα πίεσης-όγκου-θερμοκρασίας(Ρ-Υ-Τ) που έχει τη μορφή επιφάνειας.

Συνήθως χρησιμοποιούνταιτα διαγράμματαδύο αξόνων, πίεσης - θερμοκρασίας (Ρ

Τ), πίεσης - όγκου (Ρ-Υ) και όγκου - θερμοκρασίας (Υ-Τ). καθώς είναι πολί, πιο

εύχρηστα.

Για την κατανόηση του πως αλληλεπιδρούν τα άτομα και πως αλλάζει η μορφή της

δομής, ας θεωρήσουμε το απλοποιητικό παράδειγμα ενός υλικού που το πλέγμα του

αποτελείται από δυο είδη ατόμων, Α και Β. με αριθμό ΝΑ και NR αντίστοιχα. Ι-Ι

πιθανότητα ένα άτομο Α να βρίσκεται σε μια θέση του πλέγματος είναι Χ, όπου

Χ =~ = !'~". Η αντίστοιχη πιθανότητα για ένα άτομο Β είναι (Χ-Ι). Για λόγους
Ν"+Ν,, Ν

απλοποίησης μόνο η ενέργεια αλληλεπίδρασης μεταξύ των ατόμων Α και Β (εΑΗ)

είναι διάφορη του μηδενός, ενιl) οι ενέργειες μεταξύ όμοιων ατόμων θεωρούνται

μηδενικές (εΑΑ=Ο και εI3Β=Ο). Στην περίπτωση που τα μόρια απωθοί,νται μεταξύ τους,

η ενέργεια αυηι είναι θετική. Η ελεύθερη ενέργεια I-Ielnloholtz δίνεται από την

σχέση: F = υ - TS . όπου υ η εσωτερική ενέργεια υ = εΑΑΝΖΧ( ι-χ). με Ζ τον
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αριθμό των αληλεπιδράσεων και S η εντροπία S ~ -kN[XlnX + (l-Χ)Ιn( Ι-Χ)], με k
την σταθερά Boltzmann και Τ τη θερμοιφασία. άρα:

F~ εΑΒΝΖΧ(l-Χ)+ kN[XlnX + (l-X)ln(I-X)]

Η 'θ "ζ τ
Ζ

ι:.ι1Βκρισιμη ερμοκρασιαορι εται ως C' = ~

~ ...ι:.. ~ ZΤc X(l-X) + ΧΙnΧ + (Ι-Χ)ln(l-Χ)
NkT "f'

Διάγραμμα 5.2: Για διάφορες τιμές του λόγου ΤΙΤc προκύπτει το διάγραμμα αυτό.

σύμφωνα με την παραπάνω εξίσωση της ελεύθερης ενέργειας Helll1oholtz.

Παρατηρούμε ότι για Τ>Τc το διάγραμμα παρουσιάζει μια ελάχιστη τιμή. ενώ για

T<Tc παρουσιάζει δυο ελάχιστες τιμές και μια μέγιστη. Το συμπέρασμα είναι ότι

στην περίπτωση T<Tc μπορούμε να μειώσουμε την μέγιστη ενέργεια F, χωρίζοντας

την σε δυο φάσεις. όπου η μια θα παρουσιάσει μια «ενισχυμένψ~ συγκέντρωση των

ατόμων Α και η άλλη των Β. Ισχύει βέβαια ο περιορισμός ότι η μέση πιθανότητα Χ

για τις δυο αυτές φάσεις πρέπει να ισούται με την αρχική.

'Εχει αποδειχτεί τόσο με πειραματικές όσο και με αναλυτικές μεθόδους σε διάφορες

περιπτώσεις ότι για Τ>Τ(' το σύστημα βρίσκεται σε κατάσταση πλήρους αταξίας εν(ι)

για Τ<Τc επικρατεί τάξη,

Συνήθης αλλαγή είναι αυτή της κατάστασης «τάξης-αταξίας» (order-disorder
tl1Insition). Ένα χαρακτηριστικό παράδειγμα είναι η μετάβαση από παραμαγνητική

μορφιi (όπου είναι τυχαία προσανατολισμένα τα σπινς των ηλεκρονίων- αταξία) σε

φεΡΡOμαγνηΤΙΚlΊ (διατηρούν σταθερό προσανατολισμό), που όταν δεν υπάρχει

εξωτερικό πεδίο χαρακτηρίζεται ως αυθόρμητη πόλωση. Όταν μια ουσία

υποβάλλεται σε αλλαγή φάσης. απορροφά li απελευθερώνει ενέργεια. ανάλογα την

περίπτωση.

Η ανάλυση του φαινομένου της αλλαγής των φάσεων θα γίνει με την χρήση της

προσεγγιστικής θεωρίας του μέσου πεδίου (l11ean-field theory), σύμφωνα με την

οποία. αγνοούμε αποκλίσεις και χωρικές διακυμάνσεις καθώς μόνο μια παράμετρος

είναι αρκετή για την περιγραφιi της κατάστασης του συσηiματος, Αυτή είναι η

παράμετρος τάξης που ορίζεται ως εξής:

• l11=O κατάσταση μηδενικής τάξης (πλήρης αταξία)

• In=1 κατάσταση πλήρους τάξης

Είναι γενικά μια αρκετά απλή θεώρηση. που όμως συχνά στην πράξη αποτυγχάνει να

λειτουργήσει. ιδίως όταν επικρατούν αλληλεπιδράσεις με μικριi ακτίνα ιιδράσης"

καθώς και έντονες διαt..-υμάνσεις κοντά στην κρίσψη θερμοκρασία. Υπάρχουν όμως
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περιπτώσεις που περιγράφουν με μεγάλη ακρίβεια φαινόμενα, όπως οι αλλαγές

φάσεων στους υπεραγωγούς πρώτου τύπου.

Διάγραμμα 5.3: Ειδική θερμότητα - θερμοκρασία, όπου η θερμοκρασία στην οποία

παρουσιάζεται ανωμαλία στην μορφή της C χαρακτηρίζεται ως κρίσιμη καθώς εκεί

γίνεται η αλλαγή φάσης. Στην συγκεκριμένη περίπτωση για Τrrc = 1.

Απαραίτητο για την κατανόηση της αλλαγής φάσης είναι η αναφορά στην

κατάσταση ισορροπίας. 'Ενα σύστημα βρίσκεται σε κατάσταση ευσταθούς ισορροπίας

όταν η ενέργεια του είναι η ελάχιστη δυνατή. Εναλλακτικά, η κατάσταση ισορροπίας

ενός συστήματος με δεδομένη ενέργεια, όγκο και αριθμό ατόμων, επιτυνχάνεται όταν

η εντροπία του πάρει την μέγιστη πμή (dS~O).

('F) I;ιΙι:\.
Στην κατάσταση αυτή ισχύουν: -iJ τ = Ο και Ι~ lτ >0

m ,am·1

Trτoο

c

Στην πιο απλή περίπτωση, θεωρώ ένα απομονωμένο σύστημα, όπως αυτό στο

σχήμα που ακολουθεί, που αποτελείται από ένα είδος ατόμων και στην κατάσταση

ισορροπίας του συνυπάρχουν δυο φάσεις (π.χ. στερεά-πάγος και υγρή-νερό). Ισχύουν

οι εξής περιορισμοί:

• Ε ι+Ε2 = Ε

• νι+ν2 =ν

• Ν,+Ν2 =Ν

• S,+S2=S
όπου με τον δείκτη Ι αναφερόμαστε στην μια φάση και με το 2 στην άλλη

(Ε:ενέργεια, Υ:όγκος, Ν:αριθμός ατόμων, S:εντροπία)

Μια πολύ 'ΧΡήσιμη ιδιότητα είναι η θερμοχωρητικότητα (thermal/ heat capacity) που

ορίζεταιως C = :~. Η μερική αυτή παράγωγος μπορεί να θεωρηθεί:
(α) για σταθερή πίεση Ρ (Cp)

(β) για σταθερό όγκο V (Cv)
Επομένως C = Cp και C = Cv αντίστοιχα, ενώ στα στερεά σώματα ισχύει

προσεγγιστικά Cp ;:;. Cv. Οποιαδήποτε ανωμαλία/ασυνέχεια της υποδηλώνει την

ύπαρξη αλλαγής φάσης, για τον εντοmσμό της οποίας συχνά χρησιμοποιούνται

μετρήσεις θερμιδομετρίας.

•
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Εικόνα 5.4: Ενδεικτική αναπαράσταση ενός απομονωμένου συστήματος από το

περιβάλλον του. το οποίο αποτελείται από δυο φάσεις (περιοχές 1 και 1).

Οι συνθΙ1κες ισορροπίας των δυο αυτών φάσεων:

Θερμική: (:~:)νι.Nl = (:~:)ν2.N2

Μηχανικιι: (:~:)El.NΙ = (:~:)E2.N2
χ ,(a5,) t<5,)
ημικη: aN ) νι.ιόΙ = \aN

2
V2.lό2

Η τελευταία συνθήκη οδηγεί στην ισότητα των χημικών δυναμικών, καθώς

εξ'ορισμού ισχύει η σχέση: μ = .T(:~ )ι:Ξ,ν και άρα προκύπτει μι = μ2, Γενικά. το

χημικό δυναμικό υποδηλώνει την <φΟΙ1>} των ατόμων μεταξύ συστημάτων 11 και μέσα

στο ίδιο σύστημα, καθώς αυτά κινούνται από περιοχές με υψηλότερο δυναμικό προς

περιοχές με χαμηλότερο (είναι δηλαδή ισοδύναμο με την δυναμική ενέργεια). Όταν η

διαφορά στην ροή είναι μηδενική. τότε τα συστήματα βρίσκονται σε ισορροπία

διάδοσης. Ένας τρόπος για να ορισουμε την ελεύθερη ενέργεια Gibbs είναι Ο=μΝ,

σύμφωνα με τον οποίο. για δυο συση1ματα που βρίσκονται σε ισορροπία διάδοσης
, Gl G..

(μι=μ.:!) ισχυει: ~ = N~ .

Επιστρέφοντας στην περίπτωση αλλαγιις φάσης, υπάρχουν δύο μεγάλες κατηγορίες:

,. Η σιιl'εχl;ς α)λα)'ι; φάσης (continuous phase transition). είναι η ειδική περίπτωση

στην οποία το ελάχιστο του δυναμικού εξελίσσεται ομαλά σε δυο ελάχιστα. ίσα

μεταξύ τους. Αυτό για παράδειγμα το συναντάμε στη γραμμή συνύπαρξης της

υγΡΙ1ς και της αέριας φάσης καθώς απομακρυνόμαστε από το κρίσιμο σημείο και

πλησιάζουμε το τριπλό σημείο . κατά μΙ1κος της γραμμΙ1ς (σε σχιιμα που θα

ακολουθιlσει). Οι απαραίτητες συνθήκες είναι:

.. μι = μ.:!

.. aΔμ=ο και f!.~.;::J
υι ar

".. Η περίπτωση αλλαγής φάσης από την μια κατάσταση στην άλλη τέμνοντας την

γραμμή συνύπαρξης, είναι εντελώς διαφορετική και ονομάζεται «πρ(ότης

τάξεωρ) (fιrst order), όπου υπάρχουν δυο ελάχιστες τιμές δυναμικού τόσο πριν

όσο και μετά την αλλαγι1. Οι απαραίτητες συνθήκες σε αυτήν την περίπτωση:

.... μι = μ2

.. aΔμ..,J.Ο lJΔμ..,J.Ο
aT τ- και ap j-

Σε αυΤΙ1ν την κατηγορία. η φάση με το μικρότερο χημικό δυναμικό

χαρακτηρίζεταιως σταθερή. εν(ο η άλλη ως μετασταθής.
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Ας κοιτάξουμε πιο αναλυτικά την μετάβαση από την αέρια φάση στην υγρή, σε

διάγραμμα πίεσης - όγκου (ως ένα ενδεικτικό παράδειγμα από το οποίο θα

Σχήμα 5.5: Στα διαγράμματα παρουσιάζονται τα χημικά δυναμικά δυο φάσεων (μι,

μ2) που βρίσκονται σε επαφή. Όταν μι=μ2, οι δυο φάσεις συνυπάρχουν. Το διάγραμα

(a) αντιστοιχεί σε αλλαγή «πρώτης τάξεως» ενώ το (b) σε «συνεχή αλλαγψ). Όπου

"CP" είναι το κρίσιμο σημείο. [Vilfan, 2002]

Διάγραμμα 5.6: Τυmκό διάγραμμα πίεσης - θερμοκρασίας στο οποίο σημειώνονται οι

καμπύλες, οι τρεις καταστάσεις της ύλης καθώς και το κρίσιμο και το τριπλό σημείο,

σύμφωνα με όσα περιγράφηκαν παραπάνω.

Στο διάγραμμα πίεσης - θερμοκρασίας (Ρ-Τ), το σημείο στο οποίο τέμνονται σι

τρεις καμπύλες (εξάχνωσης, τήξης και εξάτμισης) ονομάζεται τριπλό σημείο. Στο

σημείο αυτό, οι τρεις φάσεις μπορούν να συνυπάρξουν. Ενώ κρίσιμο ορίζεται το

.. ., ("Ρ) Ο ("<Ρ) Ο θ' ,
σημεισ εκεινο στο σπσιο ισχυει: (JV τ = και ov 2 Τ = , εωρωντας το συστημα ως

απείρως συμπιεστό. Το σημείο αυτό αντιστοιχεί στην κρίσιμη θερμοκρασία, όπου

σταματάει η καμπύλη συνύπαρξης των φάσεων (ισορροπίας). Εκεί η αλλαγή φάσης

είναι συνεχής, η διάκριση αερίου και υγρού είναι δύσκολη καθώς σι ιδιότητες τους

έχουν σχεδόν εξομοιωθεί, ενώ για μεγαλύτερες τιμές της θερμοκρασίας δεν

πραγματοποιείται καμία αλλαγή καθώς οι δύο φάσεις έχουν εκφυλιστεί σε μία - στο

«υπερκρίσιμο ρευστό».

•••••••••••••••••••••
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προκύψουν ΧΡ1)σιμα συμπεράσματα). Αυτή ανήκει στην κατηγορία αλλαγ1)ς πρώτης

τάξης και χαρακτηρίζετω από:

Μη συνεχείς αλλαγές

Αλλαγή στην συμμετρία

Αλλαγή στην εντροπία! θερμότιιτα

Η υγρή γίνεται η σταθερή φάση

Ξεκινάμε με αρχική την αέρια κατασταση (περιοχή 1 στο διάγραμμα που

ακολουθεί). Αυξάνεται η πίεση σταδιακά και συμπιέζεται το αέΡ10 μέχρι που ο όγκος

του φτάνει στην ΤΙ~I1) Vg (χαρακτηριστική τιμι) που οριοθετεί τις περιοχές 1 και:2 του

παρακάτω διαγράμματος), όπου αρχίζει να συμπυκνώνεται σε υγρό. Στο οριζόντιο

τμήμα (2) έχουμε την συνύπαρξη των δυο φάσεων (μίγμα), όπου η κάθε μια διατηρεί

τα δ1κά της χαρακτηριστικά ( ν=νι + Vg Κα\ Ν = Νι + Ng ), Περαιτέρω συμπίεση υπό

σταθερή πίεση. μέχρι που φτάνουμε στην τιμή νι (χαρακτηρισηκή τιμή που οριοθετεί

τις περιοχές 2 και 3 του διαγράμματος) και όλο το αέριο μετατρέπεται σε υγρό. Η

διαδικασία αυτή ονομάζεται ισόθερμη συμπύκνωση.

Ρ

\
\J

,
1-

v

Διάγραμμα 5.7: Πίεσης ~ Όγκου. στο οποίο παρουσ1άζετω η διαδικασία της

ισόθερμης συμπύκνωσης, όπου 1: η υγρή κατάσταση. 2: η περιοχή συνύπαρξης των

φάσεων κω 3: η αέρια κατάσταση.

Εξετάζοντας την ίδ1α περίπτωση για διαφορετικές τιμές της θερμοκρασίας,

οδηγούμαστε στο συμπέρασμα ότι καθώς αυξάνει η θερμοκρασία η μετάβαση από

την μια φάση στην άλλη γίνεται πιο γρήγορα, δηλαδή είνω Π10 μικρό το κομμάτι της

συνύπαρξης των φάσεων. Φτάνοντας στην κρίσιμη θερμοκρασία το οριζόντιο αυτό

κομμάτι «εκφυλίζετω» σε ένα σημείο.
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Διάγραμμα 5.8: Πίεσης-Όγκου, όπου παρουσιάζονται ισόθεμες καμπύλες

συμπύκνωσης για διάφορες τιμές θερμοκρασίας ( Tc > Τ3 > Τ, > τι ), μέχρι το

κρίσιμο σημείο C.

Μια από τις πιο βασικές σχέσεις της θερμοδυναμικής είναι: ΔQ = T(S2-SI) • που
δηλώνει ότι η διαφορά της εντροπίας των δυο φάσεων είναι ανάλογη της θερμότητας

που πρέπει να προστεθεί στο σύστημα ώστε ένα μόριο να μεταφερθεί αντιστρεπτά

απο την φάση Ι στην 2. Η διαφορά της εντροπίας είναι θετική (S,-Sl > 0- S,> Sl)
όταν το σύστημα οδηγείται από μια κατάσταση μεγαλύτερης τάξης σε μια με

μικρότερη, όπως Π.χ, στην περίπτωση της τήξης.

Ως θερμότητα εξάτμησης ή τήξης ή εξάχνωσης (ανάλογα με την περίσταση)

ορίζεται το ποσό της θερμότητας που απαιτείται για την εξάτμηση/τήξη/εξάχνωση

αντίστοιχα ενός mol, υπό σταθερή θερμοκρασία, σύμφωνα με την σχέση: L12 = T(Sz
Sl) , η οποία μετράται με χρήση θερμιδομετρίας.

Βασισμένη στους παραπάνω ορισμούς είναι η εξίσωση «Clausious--cIapeyron)):
dP Ι,,( 'δξ . δ" ')ΟλdT = ΤΔν η απσ ει η της οποιας εν ιφινεται απαραιτητο να παρουσιαστει . ογος

~~~ είναι μια εντατική ιδιότητα του εκάστοτε συστήματος, καθώς τα επιμέρους
μεγέθη είναι εκτατικά, άρα ανεξάρτητος από την ποσότητα του υλικού.
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6. ΤΟ ΜΟΝΤΕΛΟ ISING

Το μοντέλο αυτό αναπτύχθηκε από τον φυσικό Ernst Ising, το όνομα του οποίου

φέρει. Είναι ένα από τα πιο διαδεδομένα, βασικά μαθηματικά μοντέλα της

στατιστικής μηχανικής και αποτελεί πρότυπο κυρίως για τις αλλαγές φάσεων με την

ύπαρξη μαγνητικού πεδίου.

Το μοντέλο αυτό αποτελείται από μια ομάδα όμοιων μονάδων που τα θεωρούμε ως

σπινς καθώς μπορούν να αλλάξουν προσανατολισμό μόνο κατά τ/ν κατακόρυφη

διεύθυνση και μπορεί να είναι άτομα, μόρια ή άλλες διατάξεις, ανάλογα με την

περίσταση.

Στο μοντέλο αυτό, ο τελεστής ιδιοπεριστοφής S εκφράζει τ/ν Ζ συνιστώσα του σmν

(ιδιοπεριστροφή) ως εξής: S ~ ± Ι ("πάνω" ή "κάτω"), ανάλσΥα πως είναι

τοποθετημένο (προσανατολισμένο) μέσα στο χώρο. Η παράμετρος τάξης (ordeτ

parameter) ενός τέτοιου συστήματος, που σύμφωνα με την θεωρία μέσου πεδίου

(mean-field theory) είναι αρκετή για την περιγραφή της κατάστασης του, ορίζεται στο

συγκεκριμένο μοντέλο ως: m = (S). Συνεπώς είναι ένα μονοδιάστατο (αναφέρεται

μόνο στην κατακόρυφη διεύθυνση) και βαθμωτό μέγεθος με δυο στοιχεία.

Yπενθiιμιση: με τον συμβολισμό (... ) παριστάνουμε την μέση χρονική ημή (time

average) της εκάστωτε ποσότητας, καθώς: ( ... ) = lίmΔΗC» ~ι Ιο
ΔΙ

••• dt .

Η Χαμιλτονιανή ενέργεια του, δίνεται από την σχέση: ';:lI = -~ΣJijSίSj-ΣSiΗ,

όπου Jij είναι η ενέργεια αλληλεπίδρασης μεταξύ των σπινς ί και j και ο όρος Η

εκφράζει το εξωτερικό μαγνητικό πεδίο σε μονάδες ενέργειας.

Συνήθως, θεωρούμε ότι αλληλεπιδρούν μεταξύ τους μόνο τα άμεσα γειτονικά ζεύγη

(nearest neighbοuήng pairs), οπότε χάρην ευκολίας JiJ-J. Μάλιστα όταν J > Ο

tmKpatti το φαινόμενο του φερρομαγνητισμού,ενώ για J < Ο έχουμε την περίπτωση

του αντιφερρομαγνητισμού. Προφανώς για όλα τα υπόλοιπα σπιν που δεν

αλληλεπιδρούν ισχύει J = Ο. Το κάθε ζευγάρι πρέπει να προσμετράται μόνο μια φορά

(εξού και το ΥΖ στην παραπάνω σχέση). Το γινόμενο των τελεστών SjSj ισούται είτε

με + Ι εάν τα σmνς είναι ομόρροπα, είτε με - Ι στην αντίθετη περίπτωση.

Εικόνα 6.1: Απλή σχηματική απεικόνιση του μοντέλου Ising, όπου τα σmνς

συμβολίζονται με βελάκια και είναι τοποθετημένα στους κόμβους ενός καwάβου

(δυο διαστάσεων). Έχει εmκρατήσει η απλουστευτική παραδοχή ότι υπάρχει

αλληλεπίδραση μόνο μεταξύ των γειτονικών σπινς και άρα το κόκκινο αλληλεπιδρά

μόνο με τα κίτρινα.
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Η πιθανότητα της κάθε διάταξης των σπινς είναι μια κατανομή ΒΟ!ΙΖωann.

Αναφορικά με τα σπινς και την διάταξη τους ισχύουν κάποιοι βασικοί κανόνες

.:. Μαγνητικές αλληλεπιδράσεις τείνουν να κάνουν τα σπινς ομόρροπα μεταξύ τους .
•:. Ενώ το πως θα διαταχθούν είναι ένα τυχαιό γεγονός, όταν η θερμική ενέργεια

τους υπερβεί την ισχύ των μεταξύ τους αλληλεπιδράσεων .
•:. Μια φερρομαγνητική αλληλεπίδραση τείνει να κάνει τα σπινς ομόρροπα,

αντίθετα με μια αντιφερρoμαγνητtKή .
•:. Η ύπαρξη ενός μαγνητικού πεδίου σπάει την συμμετρία τους, δηλαδι) την

τυχαιότητα στην κατανομή τους και τα προσανατολίζει.

Επιπλέον, όταν η θερμοκρασία του συστήματος είναι χαμηλή καταργείται η όποια

συμμετρία. Τα σπινς βρίσκονται διατεταγμένα σε καθορισμένες θέσεις (ordered) και

άρα η παράμετρος τάξης τους είναι διάφορη του μηδενός. Αντιθέτως, στην

περίπτωση υψηλής θερμοκρασίας, υπάρχει συμμετρία, τα σπίνς βρίσκονται σε αταξία

και η παράμετρος τάξης είναι μηδενική. Για αυτή του την ιδιαιτερότητα, το μοντέλο

αυτό είναι χαρακτηριστικό παράδειγμα των αλλαγ(ον κατάστασης «τάξης»~

«αταξίας».

Το μοντέλο αυτό πρωτοπαρουσιάστηκε το 1925, στην διδακτορική διατριβή του

Ising, ο οποίος ασχολήθηκε με την περίπτωση της μιας διάστασης, όπου και απέδειξε

ότt δεν υφίσταται κάποια αλλαγή φάσης. Βασιζόμενος σε αυτό, οδηγήθηκε στη

λανθασμένη γενίκευση ότι δεν παρουσιάζει αλλαγή φάσης σε καμία διάσταση. Στα

χρόνια που ακολούθησαν. πολλοί επιστήμονες ασχολήθηκαν με το μοντέλο αυτό,

μελετώντας το κυρίως σε περισσότερες διαστάσεις. Το μοντέλο lsing σε ένα

τετράγωνο πλέγμα (διδιάστατο μοντέλο) χωρίς μαγνητικό πεδίο, λύθηκε αναλυτικά

από τον Lans Onsager το 1944. Επίσης έχει αποδειχθεί ότι υφίσταται αλλαγή φάσης

μεταξύ των καταστάσεων «τάξης» και «αταξίας» από τις δυο διαστάσεις και πάνω.

Στην συνέχεια θα παρουσιαστεί αναλυτικά η περίπτωση της μιας μόνο διάστασης,

καθώς είναι το μοντέλο πάνω στο οποίο θα βασιστ(\) στην εργασία αυτή, κάνοντας

την αντιστοιχία των σπινς με τις κρυσταλλικές διαταραχές.

Το ΙlOντέλο lsing σε μια διάσταση (d=l). χωρίς μαγνητικόπεδίο ΙΗ=Ο)

ιι :=1 .::, () CI Ο G

Εικόνα 6.2: Το μοντέλο lsing σε μία διάσταση.

ι:] (Ό

Είναι η περίπτωση μιας γραμμικής «αλυσίδας» που αποτελείται από Ν αριθμό

σπινς, με την παραδοχή ότι αναπτύσσονται αλληλ.επιδράσεις μόνο μεταξύ των άμεσα

γειτονικών ατόμων και δεν υπάρχει εξωτερικό μαγνητικό πεδίο.

Η εξίσωση της χαμιλτονιανι)ς ενέργειας παίρνει την μορφή: ·~I" = ~.I ~SiSi"J_

Η συνάρτηση επιμερισμού (partition tLtnction), η οποία είναι μια σταθερά

κανονικοποίησης που εξαρτάται από την θερμοκρασία, τον όγκο και τον αριθμό των

ατόμων του συστήματος, δίνεται εξΌρισμού από την σχέση:

Z(T.V.N) ~ !ρ(Ε)eβ'dΕ

όπου ρ(Ε) είναι η πυκνότητα των καταστάσεων του συστήματος (αριθμός πιθαν(1:ιν

καταστάσεων ανά μονάδα ενέργειας). Στην περίπτωση συστημάτων με διακριτά
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επίπεδα ενέργειας. όπως το δικό μας. μπορεί να γραφτεί ως: Z(T.V.N) = 2.; e-IJE,

όπου β = I'~B και kl) η σταθερά του ΒοltΙΠ1ann. ενώ Ε είναι η ενέργεια.

Άρα' Ζ = Σ e·β:i' = Σ οβ J ::SίSι-ι-j = Σ ΠΝ eβjSjSj+Ι
• ISI 15! 15) 1:=1

Σηιιείωση: με τον όρο ΣISi συμβολίζουμε το άθροισμα ως προς όλες τις πιθανές

διατάξεις των σπινς (spin configuJ'(\fions) - στην συγκεκριμένη περίπτωση υπάρχουν

2
Ν
συνδυασμοί (σε κάθε μία από τις Ν θέσεις μπορεί να έχω S == +1 ή -1). Ενώ ο

όρος Σί είναι το άθροισμα ως προς όλες τις θέσεις τους - υπάρχουν Ν θέσεις.

Όμως: eβ J SiSI·j = cοsh(βJSjS;.,.I) + sίnJι(βJSίSi_Ι)

~ eoshιβJ) + S,S, ,s;πlιιβJ)

άρα Ζ ~ Σ",Π:':,,[cosh(βη + S'Si+lsίπh(βη] ~ (eοslιβJ)Ν Σ:SiΠ(Ι+ΚS,S,") , όπου
Κ ~ tanlιΙβJ).

Αναλύοντας την σχέση αυτή:

Ζ ~ (eοshβJ)ΝJ!_,!I 1+KS, S,) Ι 1+KS,S,) . Ι 1+KSNS, )
~ (cοshβJ) ~",[I + K(S,S, + S,S, + ... + SNS,)

+KN(S, S,S'S' ...SNSNS')]

Έχοντας υπόψιν ότι:

ί. ΣΙS:SjSj+Ι=Ο, γιατί υπάρχουν δυο διατάξεις που τα σπινς θα είναι ομόρροπα

μεταξύ τους (SjSi-I =+ Ι ) και δυο που δεν θα είναl (S$i-rl =-1 ).
11. ΣISiSj2=12+ 12=2

Η παραπάνω σχέση παίρνει την μορφή: Ζ = (2COSh~J)N [1+κΝ]
Στο θερμοδυναμικό όριο όπου Ν-οο και άρα Κ -ο, η συνάρτηση επιμερισμού

παίρνει την τελική της μορφή: -:-_

Ι Ζ ~ (2cοshβJ)'

Η ελεύθερη ενέργεια του συστήματος σε αυτήν την περίπτωση δίνεται από την

σχέση: F ~. kRTln(Z) ~ F ~ .. NkBTln(2cοshβJ) .

Τ
ο

F/N

Εικόνα 6.3: Διάγραμμα της ελεύθερης ενέργειας του μοντέλου Ising με την

θερμοκρασία. για μια διάσταση.
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Παρατηρ<οντας το διάγραμμα της εικόνας 6.3, επειδΙ1 η μορφ11 της ενέργειας είναι

ομαλή σε κάθε πεπερασμένη θερμοκρασία (Τ > Ο), οδηγούμαστε στο συμπέρασμα ότι

στην μια διάσταση το μοντέλο αυτό δεν παρουσιάζε1 αλλαγή φάσης. Αυτό θα συμβεί

όπως θα αποδειχθεί παρακάτω μόνο εάν έχε1 διαστάσεις περωσότερες από μια (d> 1).

Στην περίπτωση όπου Τ=Ο

Για να ελέγξουμε την πιθανότητα να παρουσ1άσε1 το μοντέλο lsing αλλαγή φάσης

όταν η θερμοκρασία του συστήματος είναι ίση με το μηδέν πρέπει να υπολογ1στεί η

συνάρτηση συσχέτισης (cοπelatίοn fιιnC1ίοn) καθώς και το μΙ1κος συσχέτισης (cor.
Jength). Όπου η συνάρτηση συσχέτισης περιγράφει τις συσχετίσεις στο χώρο των

διακυμάνσεων των σπιν γύρω από την μέση τιμή τους. Χαρακτηριστικό της

ποσότητας αυτής, όπως φαίνεται και στο παρακάτω διάγραμμα. είναι ότι οι

διακυμάνσε1ς των σπινς έχουν όλο και μικρότερη συσχέτιση καθώς αυξάνεται η

μεταξύ τους απόσταση.

Η συνάρτηση συσχέτισης (Γ) μεταξύ δύο δ1πλανών σΠ1νς ί και ί+1 δίνεται από την

σχέση: Γ(ί. ί+I)= (SjSi+l)' Η οποία καταλήγει τελικά στην σχέση: Γ = tarιll(PJj).

Στην γενικότερη περίπτωση που τα δυο εξεταζόμενα σπινς απέχουν μεταξύ τους

τυχαία απόσταση k μέσα στον κρύσταλλο, προκύπτει: Γ(ι. i+k) = [tanh(βJί)]" , το οποίο

είναι ουσιαστικά ο συνδυασμός των συναΡΤ11σεων συσχέτισης όλων των αμέσα

γειτον1κών ατόμων που βρίσκονται μεταξύ της θέσης ί και i+k. Παρατήρούμε ότι

στην περίπτωση που οι ενέργειες αλληλεπίδρασης είναι οι ίδιες για κάθε ζεύγος <Ji=J)
η συνάρτηση συσχέτισης Γ(ί. ί+Ι1 είναι ανεξάρτητη Τ11ς θέσης ί .

r

ο
k

Ε1κόνα 6.4: Διάγραμμα της συνάρτησης συσχέτισης με την απόσταση k, όπου

απε1κονίζεται η εκθετική απομείωση της συνάρτησης Γ καθώς αυξάνεται η

απόσταση.

ΊΌ μΙ1κος συσχέτισης συμβολίζεται με ξ και ορίζεται σύμφωνα με την σχέση:

.i = -1

α Ιn(tanhβJ)

όπου α είναι η απόσταση μεταξύ των άμεσα γειτονικών σπινς που χαρακτηρίζετω

επίσης ως «σταθερά του πλέγματος;). Είναι μια ποσότητα άμεσα συσχετιζόμενη και

εξαρτόμενη από την θερμοκρασία, που έχει την ιδιωτερότητα να αποκλίνει από την

αΡΧ1ΚΙΙ της μορφή καθΌ)ς πλησιάζουμεσε μία συνεχή αλλαγΙ1 φάσης (βλ. Παράρτημα

αλλαγής φάσης). Καθώς πλησιάζουμε σε τιμιι θερμοκρασίας ίσης με το μηδέν (στο

όριο Τ-Ο) οδηγούμαστεστην μορφή: - = 0,5e2nJ
•

α
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.. Η εντροπία: S ~ E-TS ~ S ~ Νk.Ιn(2coshβJ) - ~' tanh(βη.

Οριακά καθώς Τ-ο ισχύει ότt S-O. όπως επίσης για Τ_00 τότε S---+ΝkG Ιn2.

Κάποια επιπλέον θερμοδυναμικά μεγέθη που περιγράφουν το σύστημα μας στη

μορφή αυτή:
_ t)JnZ

.,. Η εσωτερΙΚ11 ενέργεια ορίζεται ως: t= - - -+ Ε = -JΝtanh(β.I).
01'

Αξίζει να σημειωθεί η ομοιότητα μεταξύ της εσωτερικής ενέργειας και της

εξίσωσης συσχέτtσης δυο άμεσα γειτονικών σπινς.

Από την συνάρτηση και κυρίως από το μήκος συσχέπσης προκύπτει το

συμπέρασμα πως δεν υπάρχει «τάξφ, σε μεγάλο εύρος σε πεπερασμένη θερμοκρασία

και ότι η θερμοκρασία Τ=Ο είναι η κρίσιμη στα μονοδιάστατο αυτό μοντέλο. Αυt11

Οεωρείτω άλλωστε τυπική συμπεριφορά για τα συστήματα που βρίσκονται στην

χαμηλότερη κρίσιμη διάσταση τους και για τα οποία ισχύει:

.. Αν d > d, ~. Τ,,,Ο

.. Aνd;:::dc -Το;;=Ο

όπου dc ,Tc είναι 11 κρίσιμη διάσταση και θερμοκρασία αντίστοιχα.

Έτσι καταλήγουμε στο συμπέρασμα ότι η διάσταση d~=l αποτελεί την χαμηλότερη

κρίσιμη διάσταση του μοντέλου του Ising.

••
•••
•
••
•
•••

s

Ι Nkln(2)

Ι - -

ο
kTiJ

Εικόνα 6.5: Διάγραμμα εντροπίας με την θερμοκρασία. όπου φαίνετω η ··εξάρτηση··

των δύο αυτών μεγεθών. Επίσης καθώς Τ-ω η καμπύλη της εντρσπίαςφτάνει

ασυμπτωτtKά στην τιμή NkBln2.

•
•

);- Η θερμOχωρητtKότητα που ορίζεται ως

μορφή:

CH ~ Nk. (_βΙ_)'
cοshβJ

,.<
CH ~Τ Ι :: Ι Η. τώρα παίρνει την εξής

'v.
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Εικόνα 6.6: Διάγραμμα θερμοχωρητικότητας με την θερμοκρασία, στο οποίο

παρατηρούμε ότι η θερμικιΊ ικανότητα είναι πεπερασμένη σε όλες τις θερμοκρασίες

και δεν παρουσιάζει κάποια ιδιομορφία για Τ = ο.

•
•
•
•
•
•
ιι

11
11
11
11
11
11
11
11

•••••
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7. ΜΕΛΕΤΗ Μ/ΑΣ ΟIΚΟΓΕΝΕIΑΣ Δ/ΑΤΑΡΑΧΩΝ ΣΕ ΜΙΑ Δ/ΑΣΤΑΣΗ.

τ'"τ'"

'""

(ο) (b)
Εικόνα 7.1: Παραστατική περιγραφή του υπό εξέταση μοντέλου με (a) διαταραχές

ελίκωσης και (b) γραμμικές διαταραχές.

Έστω Ν ο αριθμός των διαταραχών (dislocations), είτε γραμμικών είτε ελίκωσης,

ανά μονάδα όγκου, οι οποίες είναι τοποθετημένες σε μια γραμμή (εξετάζουμε την

περίπτωση της μίας διάστασης), όπως στο σχήμα που ακολουθεί. Είναι ουσιαστικά το

μοντέλ"ο του Isil1g για μια διάσταση. χωρίς εξωτερικό πεδίο (συνδιάζοντας δηλαδl1

την περίπτωση της κόπωσης), όπου την θέση των σπινς καταλαμβάνουν διαταραχές.

Η αναλογία του μοντέλου μας με αυτό του Ising περιγράφηκε αναλυτικά στο

εισαγωγικό κεφάλαιο, αλλά κρίνεται απαραίτητη η παράθεση του πίνακα που

παρουσιάζονται οι αναλογίες (πινακας 7.2).

Πινακα, 7.2: Οι αντιστοιχιες μεταξυ του μοντελου του IsIng και του μοντελου που

αναπτύσσεται ση1ν παρούσα εργασία.

Διακρίνουμε δυο καταστάσεις, με βάση την διαφορετική κατεύθυνση του

διανύσματος του BLlrger (h). όπου για Ώ1ν μια ορίζουμε συντελεστή ιδιοπεριστροφl1ς

S= 1 και για την αντίθετη S= -1.

Σημείωση: Συνήθως τα μαγνητικά δίπολα συμβολίζονται με S = ± - ,για να υπάρχει η

διατήρηση Ώ1ς συνολικής μαΎνήτισης. Όμως στην συγκεκριμένη περίπτωση, χάρην

απλότητας χρησιμοποιείται η tIμ11 ± 1. καθώς μας ενδιαφέρει κυρίως η εναλλαγή Ώ1ς

κατεύθυνσης τους.

Η ενεργό~. διατμητ~ τάση που ασκείται σε αυτήν την ({αλυσίδα» δίνεται από την

σχέση: τς,' = tt'XI _τΗ11 • [Ν/ιη2 ]

όπου tt'XI η τάση που προέρχεται από την εξωτερική φόρτιση και τΙnι η τάση που

αναπτύσσεται στο υλικό λόγω της εξωτερικής επιβαλλόμενης τάσης

αλληλεπίδραση των διαταραχών.

Η χαμιλτονιανή ενέργεια σε αυτήν την περίπτωση δίνεται από την σχέση:

';11=

Μοντέλο lsing Παρών μοντέλο

Μονάδα σπιν διαταραχή

Τελεση1ς ιδιοπεριστροφής Ζ συνιστώσα του σπιν Διάνυσμα BLIrger

Εξωτερικές επιβαλλόμενες
Μαγνητικό πεδίο

Διατμητική εναλλασόμενη

συνθΙ1κες φόρτιση

Κρίσιμο σημείο για: Αλλαγή φάσης
ΑΗ.αγ11 επιπέδου

ολίσθησης.

•••••••
Ι

Ι

••
•
•
••••••••



Όπου πιο αναλυτικά: Σιnιίj Πί~l[l + 2mjA] =

~ ΣΙmil[(l + 2m,A)(1 + 2m,A) (1 + 2m NA)]
~ ΣΙmij[ 1 + A(2m, + 2m, + + 2mN) +A2(2m,2m, + 2m22m3 +. ) + ... +

AN(2m,2m, ... )]
~ Σ(mil(l +ΑΝ) ~ 2Ν ( Ι +ΑΝ )

... Η συνάρτηση επιμερισμού:

Ορίζεται ως εξής: Ζ = Σιs} e!!H και είναt ένα καθαρό μέγεθος, όπου με τον όρο .2::51

συμβολίζουμε το άθροισμα ως προς όλες τις πιθανές διατάξεις των διανυσμάτων

Burger και β = -'- . όπου kB 11 σταθερά του Βο!tΖΠ1aπn (kB= J.38065χ lσ~3 J/K).
"Τ

, Ζ -Σ Σ r, - ΣΝ "rJΆρα - ml ... mN exp 1;:-::;:: μ 1'=1 Π1ίΤ
~"" '
.. t

efI Ι
= Σmι ... ΣmΝ exp lksT μ Σ:~l m;

(
pr

eff
)

= Σ{ιrιί} Π7=1 exp kBT !ηi

Όμως ισχύει: e
α = cosha + sinha

Άρα: Ζ= Σ{rni} Π~=l [COSh (~T:~ mi) + sinh (~~~ mi)]

Ν [ (",.rr ') (",.rr ') ]
= ΣΙmί} Πι : ι cosh keT 2' + 2mjsinh keT 2'

= Σrrnί} Π~=l [cosh (~~;~) [1 + 2mitanh (~τ:~ i)] ]
. 7 If'/11)
Εστω A~ tanh 1--

\. keT 2
- ..". ΝΙ""·Ι ΝΆρα: Ζ ~ cosh -::-::-: Σιmll Πι=,[l + 2m,A 1
'''6' ~;

Όπου ΙΏ( = (-1 • 1) ο τελεστής ιδιοπεριστροφής κω μ είναι μια παράμετρος (σύνθεση

επιμέρους παραμέτρων) με διαστάσεις [IH
J

] η οποία. πιο αναλυτικά. προκύπτει ως το

γινόμενο των διανυσμάτων 8urger δυο διπλανών διαταραχών επί την μεταξύ τους

απόσταση (ξ) δηλαδιί ίί - b-ξ.

Χρησιμοποιώντας την προηγούμενη σχέση αποδεικνύεται γιατί είναι πιο ευνοϊΚlί η

περίπτωση που οι διαταραχές είναι παραταγμένες αντιπαράλληλα μεταξύ τους 
καθώς τότε έχουν μικρότερη ενέργεια κω άρα βρίσκονται σε πιο ευσταθιί κατάσταση.

ΊΞστω ότι το σύστημα αποτελείται από δυο διαταραχές:

• Παράλληλες μεταξύ τους και έστω 51.2= +1. τότε:
~π = μ (Teff + Teff

) -?" Ο

• Αvτιπαράλληλες. άρα έστω 51= +1 και 52= -1. τότε:

~tI = μ ( _teff + Teff) = Ο

αντικών ε εθών του συστί ατο,_7.1. Υπολο ισ οί

••••••••••••••••••
•
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Όμως στο θερμοδυναμικό όριο όπου Ν-οο. το Α- Ο

Άρα τελικά καταλήγουμε:

(-''')Ο όρος ~ι~ ..τ είναι ένα καθαρό μέγεθος, κανονικοποιημένο.

[
,,,,c;, ]

των επιμέρους μεγεθών απλοποιούνται: NI~" = [1]

.. Η ελεύθερη ενέργειατου Gibbs:
Ορίζεται ως εξής: G(T, τ"Ί ~ - k.TlηΖ

[ ( ""']Άρα: G = - "'ι:ιTlπ 2Ncosh N -"-Ι
2kBT,

[ (- ''')"1= - Nk!'!Tlπ 2cosh ~:BT.

Ι ' 'nh2 2' hx hx hx sinh2x
σχυει: SI χ = Sll1 CQS - COS --

2sinhx

Άρα:

[
(,''1/)]51n11-

G ~ _Nk 11 <,τ
Β 11 jIr'!11

Sillh( ~kHT)

καθ<ί)ς οι διαστάσεις

•••
••••

Όπου έχει διαστάσεις ενέργειας [Nm].
Σημείωση; Εκτός από την ελεύθερη ενέργεια του Gibbs, όπως αναφέρεται αναλυτικά

στο κεφάλαιο 4, υπάρχει ακόμα μια παρόμοια ποσότητα που ανήκει στα

«θερμοδυναμικά δυναμικά») (thel1llodynarnic potenIials) και είναι η ελεύθερη

ενέργεια Helll1holtz (F). Οι δύο αυτές ενέργειες είναι στην ουσία σχεδόν ίσες και

μπορούν να ορισθούν με τον ίδιο τρόπο - τον παραπάνω.

.. Η πλαστιΚ1] παοαuόρφωσηλόγω διάτunσης:

Ορίζεται ως: γ = - ,,~?π (είναι ένα ανηγμένο μέγεθος παραμόρφωσης)
",

Άρα: γ - k ra("Z)
- Β ~τ('"

kBTN a,:" [In (sinh (~~;)) - Ιη (sinh (~~:~)) ]
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= kBΤΝ{ι[ h(-'fell) cosh (μk'.'Τ") _."τ - --c'-",..-"..cosh (-"'-'-") -μ- j
SinI1(") ZkgT 2keT

51" k"T, 1k"T

Ισχύει: cosl12x = 2Sin11·X + Ι

cosh-x - sinh"x = 1

άρα:

r ,ι

._ Ζ h2(~ +1

Ι' Ι ( ,e") (",ιι,
2SLnh :Zke T cosh\ZkBTI

=

~f' (iίrt'ff)=-tanh --
2 2kBT

Καταλιίγουμε δηλαδιί στη σχέση:

Ν" (II.f'tr)γ = ....J:. t.Hιll _.-
2 2koT

Πιο συγκεκριμένα. ας υποθέσουμε ότι η εξωτεΡΙΚ1ί τάση (tc.\\ ) είναι μηδενιιοΊ. όπως

συμβαίνει στην περίπτωση της κόπωσης. όπου η μέση τάση ισούται με το μηδέν (βλ.

Παράρτημα κόπωσης) και 11 εσωτεΡΗα1 τάση δίνεται από την σχέση: ~III! • λγ , όπου
λ είναι μια παράμετρος πεδίου των διαταραχών με μονάδες [Ν/ηι-Ι 11 οποία είναι

θετική. Πιο συγκεκριμένα. είναι το τέμνον μέτρο. που είναι άμεσα συνδεδεμένο με

τ/ν φόρτιση. ορίζεται ως ο λόγος τάσης προς παραμόρφωση (λ =~) και

παρουσιάζεται γραφικά στο διάγραμμα που ακολουθεί.
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γι Υ

Διάγραμμα 7.1.1: Τυπικό διάγραμμα τάσης-παραμόρφωσης στο οποίο παρουσιάζεται

το τέμνον μέτρο λ l για ΤψΙ1 τάσης τι και παραμόρφωσης γι.

Αυτό σημαίνει ότι η ενεργός τάση απλοποιείται ως εξής: rctt
· = rt:xr - T

l111 = Ο + λγ = λγ

Άρα η παραμόρφωση γ παίρνει την μορφή:

γ :::: Νμ Ialιh( μ>'Υ )
Ζ 2knT

.. Ε<ραπτομενικόςσυντελεσΤ11C:

Ο 'ζ Ε ο,," 'δ [ΝΙ '] 'ζ θ '"ρι εται ως: J" = -a:; . με μονα ες 111 και εκφρα ει την "ευαισ ησια

παραμόρφωσης (strain sensitivity). Είναι δηλαδή η κλίση της καμπύλης σε διάγραμμα

τ-γ. Στα πλαίσια της θεωρίας της γραμμικής ελαστικότητας το Ετ θα μπορούσε να

είναι το μέτρο διάτμησης G, ενώ σε περίπτωση μη γραμμικής συμπεριφοράς του

υλικού. το Ετ θα μπορούσε να είναι το εφαπτομενικό μέτρο διάτμησης (βλ. σχήμα).

τ

j, G
, '

Υ

Διάγραμμα 7.1.2: Τυπικό διάγραμμα τάσης παραμόρφωσης όπου στην γραμμική

περιοχή το μέτρο Ετ ταυτίζεται με το μέτρο διάτμησης G. ενώ στην μη-γραμμική

περιοχή ως Ε ι ορίζεται το εφαπτομενικό μέτρο διάτμησης σε κάθε σημείο.
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Το αντίστροφο του μέτρου αυτού είναι: Ει - = a::ff
'Ο Νμ .C(ιiT

eff
) θ' . ,d(tanhx) 1 h

που Υ = - taιuI -k- ,κα ως επεtσης ισχυει: = - tan -χ
2 2QT ~

Ν [ (μ,<,')1 -Άρα: Ετ' := --l: 1 - tanh 2 -- --μ- -
2 2keT 2kBT

• [ "'Ί ΝΙ>' [ 2 (""" )]4keT 1 - tanh 2ksT

• Με διαστάσεις [ΠΙ-ΙΝl.

Η εντροπία του συστήματος ορίζεται ως

... Εν! οπία:

{
(,.•,,) (,.'Π)}jirl.'If 2sinh 2 '2iBτ + 1 1 cosh ~

k ι';: - . (iifeff ) (jjf eιl ) + ϊ (ϊo It'tl )
Β 2sInh 2kBT cosh 2ktιT !';Inh ~kltT

[
" ('''''')j r [" (,ο,.,,)]}GG Slnh\ k;T" aT '. ίJ SLnh iί"OT

JT=-NkιJln , (L..C!l) (}Τ- \I.: LiT)ιrr 1n . IiHeff )
slnh 2kBT l sInhI,ZkeΤ

Άρα:

Στη συνέχεια θα παραγωγίσουμε την ενέργεια του Gibb ως προς την θερμοκρασία για

να προκύψουν σημαντικά θερμοδυναμικά μεγέθη για την συμπεριφορά των τελικά

οργανωμένων διατάξεων των διαταραχών σε θερμοδυναμική ισορροπία:

[

, ! ",'ff)"$Inh, _.
, \. ke1'

Υπενθυμιση:G = - NkBTln ,_ eff)
"h' '"51η '2"i<T

, "

Πιο αναλυτικά ο δεύτερος όρος:

[
" r",.ff\js!nh,- "f 'iJ kBT a iteff iite! 1a- ln " ""'~ =aτ{ιn(Sίnh(\;-τ))-ιn(Sίnh('k τ) }

Τ s!nl1l-'- " Β )
2kBTJ

Ι IIH~!!) Iiteff Ι , Ι μτeff \ jjreff

,,(C~)' cosh l"kΈτ kBr2 + Sinh(IIIeIt \ CQsn \2kBT} 2knT..!
~I1kT 2kBor}

••
•••••

•
r ",(""rr) ,(,,,,,r) }jjIerr -2sInh '2'k"B'T - 1+ cosh 7k"RT

k τ' ) "(,,,,,,) ("',/1)
Β \ 2S1nh 2kBT cosh 2kBT
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Άρα:

Δηλαδή η εντροπία δίνεται από την παρακάτω σχέση:

l.Ι"'ΠΙ']_ . Sln\kBT) Niifefr (μΥ.Ι()
s - + NkBln ('ιι \ - -Τ- tanh -kΤ

sinh~' 2 28
~IιB

•
Οι μονάδες της εντροπίας είναι ενέργεια προς θερμοκρασία [Nιn!Κ] και

ικανοποιούνται από την σχέση αυτή.

••••

.. Ειδική θεριιότητα

1-1 ειδική θερμότητα σε σταθερή διατμητική τάση ορίζεται από την εξής σχέση:

C _Τ .'0 Ι ~ τ .s Ι > ο
• aT2t ι1Τ Τ

Άρα: ~~ = :Τ {NkBln l'i"hI;~j} _a~Γ'ι~t;rι tanh (~~:f~)}
:<;lnh ,~KBT;

Όπου αναλυτικά οι παραπάνω όροι;

{ l
Sinh,'iitef~)j }

. :Τ Nk,in . ~,:~;" "' Ν;;: tanh(:::~)
Slnhl,2kBT)

(υπολογίστηκεαναλυτικά προηγουμένως)

, {,-,Ι (- 'Π)} ~ Ν-'''' { (- ''')}v ,μτ h IIt _ hl ,-: Ι •.: ., '+ . μι υ h Ι"
- --'ΒΠ -- -t~n -- ------ ---- tan --
aτ 2Τ 2kBT _) - 2Τ 2knT

'-1-)
"Β

Νμτt'ff ( \--tanh --ι
2Τ 2ksΤI

.~ .. ' 2.. __1_

Ό.

•

. dtanhx ι
ισχυει:--

d,

as
,;π

••
•

••
•
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Παρατηρούμε καταρχήν ότι ισχύει Cr ? Ο. κάτι το οποίο αναμενόταν. καθ<ος και ότι σι

διαστάσεις της ειδΙΚ11ς θερμότητας είναι ενέργεια προς βαθμό θερμοκρασίας [ΝΠ1/Κ]

που ικανοποιουνται.

ι

. _} NfIfeιr (iifef!) N(flfetf)2
Δηλαδιι: Cr = I)-:rz tanh zk Τ + 4k,T'

\ '
= Νμτerr Ι tanh (μ" efI) + iir

eff
1 )

1 2kBT 4kBT COShZ(fi,etr)
1keT

",.rr ι )+ -- e((
4koT COSh2(=)

zkST

, _ \;jirelf! (μτι'Η)(. - -- tanh -
τ 2kUT

άρα προκύπτειτελικά:

•••

••
•

••••••••••••• 59
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Επειδή ισχύει λ > Ο και μ? Ο εξ'ορισμού. καθώς επίσης επιλέγω συνθήκες τέτοιt::ς

ώστε γ ? Ο και Τ ? Ο (επιλέγω το πεδίο τιμών), προκύπτει ότι χ ? Ο. Δίνοντας τιμές

στην μεταβλητΙ1 χ: {χ-ο, χ-ω} κατασκευάζω το παρακάτω διάγραμμα.

Για τα μεγέθη των οποίων υπολογίστηκε η αναλυτική έκφραση στο προηγούμενο

υποκεφάλαιο, θα κατασκευαστούν στην παρούσα ενότητα τα διαγράμματα τους.

Επειδή το μοντέλο μας είναι γενικό και το πεδίο τιμών είναι ευρύ για όλα τα

εμπλεκόμενα μεγέθη, αποφασίστ/κε η κατασκευή των «κύριων καμπυλών» (111astel'

cHrve) των υπό εξέταση μεγεθών. Αυτό σημαίνει ότι θα μετασχηματιστούν 0\
εξισώσεις των μεγεθών σε τέτοια μορψιι που θα απαλαχθούμε από τις μονάδες τους,

δηλαδή θα καvονικοποιήσουμε τα μεγέθη. Έτσι θα είναι πω εύκολο να καταλήξουμε

σε συμπεράσματα γενικά. ξεπερνώντας την έλειψη συγκεκριμένων συνθηκών

οριακών και περιβάλλοντος. Για να υπάρχει ομοιομορφία και συνέπεια στα

διαγράμματα όλων των μεγεθών, ο μετασχηματισμός θα γίνει με τέτοιο τρόπο ώστε

να έχουν την ίδια ποσότητα (χ) στον οριζόντιο άξονα και ανάλογα την περίπτωση να

διαμορφώνεται ο κατακόρυφος άξονας (Υ) που θα εμπεριέχει το υπό εξέταση μέγεθος,

['inh(~)]Ελεύθεοπ ενέΟΥεια του Gibbs: G =;= - Nkgτι 11 . (iiJerr )
51nll 2kBT

Θεωρώντας χ = Jku.r την μεταβλητή στον οριζόντιο άξονα και
2 ΒΤ

κατακόρυφο. οδηγούμαι σε κανονικοποιημένα αδιάστατα μεγέθη.

στον
G

Υ =;= NkBT

(
UΡΙθ.αΤόμωl')

ΟΥI.;:ο

εθών.7.2. Κανονικοποι ένα δια ά ατα των

[ "] []m~---.. Nm
Διαστάσεις χ: NI~ξ- = [1]. Υ: NKmjo =;= [1] για

_ ln[Sinll(2:()]
s!nh(:r)

Άρα: Υ = N~BΤ =- Jn['inhi~i] -
$lnh ,2kBl')
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Μια πρώτη γενική παρατήρηση είναι πως όσο μεγαλώνει η τιμή της μεταβλητής χ

τόσο μεγαΜ>νει η τψή της Υ. Μάλιστα από κάποιο σημείο κω μετά σι απόλυτες τιμές

των χ και Υ ταυτίζονται. κάτι το οποίο ήδη φαίνεται Π.χ. για χ=4. όπου Υ(χ=4) =

4.000335, άρα καθώς χ_οο και 11 τιμιi ΙΥΙ-ΟΟ (αλλιώς Υ--ΟΟ). Έτσι σταματάω το

πεδίο τιμών για χ=8, όπως έκανα και στα υπόλοιπα θερμοδυναμικά μεγέθη και δεν

παρουσιάζεται κάποια διαφοροποίηση για μεγαλύτερες τtμές, Όμως για χ-Ο

παίρνουμε τιμή του Υ ataeePli και ίση με Υ = -0.693 (άνω άρω, πεπερασμένο).

ι-ι αύξηση της τιμής χ μπορεί να οφείλετω είτε στην μείωση της θερμοκρασίας, είτε

στην αύξηση της ανηγμένης παραμόρφωσης Υ. είτε στην αύξηση της παραμέτρου μ. ή

τέλος στην αύξηση του τέμνον μέτρου λ του πεδίου, καθώς η τιμή του kB είνω

σταθερή (σταθερά BoItzll1ann). Τα μεγέθη αυτά τα αντιμετωπίζω ως ανεξάρτητα

μεταξύ τους κω όταν ελένχω τις μεταβολές του ενός (π.χ. της θερμοκρασίας) θεωρό)

ότι οι υπόλοιπες παράμεΤΡΟ1 (στην συγκεκριμένη περίπτωση λ. γ κω μ) είναι

σταθερές. Το ίδιο ισχύει κω γ1α τα μεγέθη που απαρτίζουν το Υ (G, Ν κω Τ).

Εξετάζοντας την κάθε παράμετρο ξεχωριστά. οδηγούμαστε στα παρακάτω

συμπεράσματα:

• Αύξηση της τιμής της θερμοκρασίας προκαλεί μείωση της τιμής χ κω άρα και της

απόλυτης τιμής του Υ, το οποίο είνω αναμενόμενο καθώς τα μεγέθη Υ και Τ είναι

αντιστρόφως ανάλογα. Έτσι εΠ1βεβαιώνεται η ορθότητα της παραπάνω σχέσης.

• Εφόσον η θερμοκρασία υπάρχε1 σαν παράγοντας κω στην διαμόρφωση της τιμής

Υ. τα άλ/α δύο μεταβλητά μεγέθη του (G.N) θεωρούνται σε αυτήν την περίπτωση

σταθερά, σύμφωνα με την αρχική μας παραδοχή.

• Αύξηση Ώις ανηγμένης παραμόρφωσης γ οδηγεί σε αύξηση των τιμών της

μcταβληττiς χ και άρα και του ΙΥΙ. που μπορεί να οφείλεται σε αύξηση της

ελεί)θερης ενέργειας του Gibbs. Δηλαδή η παραμόρφωση (που οφείλετω σε

επιβολή εξωτερικής τάσης) έχει ως αποτέλεσμα να αυξηθεί η ελεύθερη ενέργεια

του συστήματος (είναι και aUτTi μ1α έκφραση ττις ενέργειας. που σχετίζεται με την

εσωτεΡ1ΚΤΙ)·

98765
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Διάγραιιιια 7.2.1: Κανονικοποιημένη ενέργεια του Gibbs.
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• Εναλλακτικά αυηι η αύξηση της ΤΨΊις ΙΥΙ. λόγω της παραμόρφωσης. μπορεί να

οφείλεται σε μείωση του αριθμού των ατόμων στην μονάδα του όγκου (Ν), για

σταθερή ενέργεια Gibbs και θερμοκρασία.

• Αύξηση του τέμνοντος μέτρου λ του πεδίου προκαλεί αύξηση της απόλυτης τιμής

του Υ, που μπορεί καταΡΧΊΙν. να ερμηνευτεί ως αύξηση της τιμΊις της ελεύθερης

ενέργειας του Gibb (με σταθερά τα Ν και η. ΑυΤΙ1 η περίπτωση είναι όμοια με το

τρίτη περίπτωση (παραπάνω) καθώς το τέμον μέτρο ουσιαστικά εκφράζει την

φόρτιση (τ=λγ). Άρα καθώς αυξάνεται η επιβαλλόμενη φόρτιση είναι λογικό να

αυξηθεί η εσωτερΙΚ11 ενέργεια του συστήματος.

• Αυηι η αύξηση της τιμής ΙΥΙ, αν θεωρήσω σταθερή την τιμή της ελεύθερης

ενέργειας G και της θερμοκρασίας. οφείλεται στην μείωση του αριθμού των

ατόμων στην μονάδα του όγκου (Ν).

• Ένας ακόμα τρόπος για να προκληθεί αύξηση της απόλυτης τιμής του Υ είναι η

αύξηση της μεταβλητής χ λόγω της παραμέτρου μ, που θα συμβεί είτε με αύξηση

του μέτρου του διανύσματος Burgcr (~) είτε/κω με αύξηση της μεταξύ των

ατελειών απόστασης (ξ), καθώς μ - b"ξ. Το αποτέλεσμα κω στις δύο αυτές

περιπτώσεις, είνω να αυξηθεί η τιμή της ελεύθερης ενέργειας του Gίbbs. Αυτό

δικαιολογείται από τις σχέσεις που παραθέτονται στο παράρτημα των

κρυσταλλικόΝ ατελειών. όπου τόσο η ελασΤΙΚΙ1 όσο και η ενέργεια του πυΡΙ1να

εξαρτώνται γραμμικά από το μέγεθος των διαταραχών και την μεταξύ τους

απόσταση. άρα αύξηση στα μεγέθη αυτά σημαίνει αυτόματα αύξηση της

εσωτεΡΙΚΙ1ς ενέργειας του κρυστάλλου.

• Αυηι η αύξηση της παραμέτρου μ θα μπορούσε διαφορετικά να προκαλέσει

μείωση των ατόμων στην μονάδα του όγκου (δηλαδή μείωση της τιμής ΙΥΙ), καθώς

στην περίπτωση που αυξηθεί η μεταξύ των ατελεΙCOν απόσταση ξ είτε/και αυξηθεί

το μέγεθος τους (διάνυσμα Burger), οδηγούμαστε σε μια αύξηση του συνολικού

μεγέθους της δομής αυτής και άρα δεν θα χωράνε στον ίδιο όγκο ο ίδιος αριθμός

ατόμων.

• Τέλος, υπενθυμίζω ότι δεν μπορ(\) να συσχετίσω την αλλαγή στην τιμΙ1 του Υ λόγω

αλλαγών στις τιμές της παραμόρφωσης, του μέτρου λ και της παραμέτρου μ με

οποιαδήποτε αυξομείωση της τιμή της θερμοκρασίας, γιατί έχει υποτεθεί αρχικά

ως παραδΟΧ11 ότι είναι σταθερά και ανεξάρτητα μεταξύ τους.

Αυξηση Χ,
ΙΤ lγ 1λ IΡ

λόγω:

Αύξηση
1 1 1 1

ΙΥ (0)1
Πινακα, 7.2.2: Συγκετρωτικος πινακας της συμπεριφορας της τιμης Υ λογω της

μεταβλητής Χ.
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Θ · μλγ βλ' ζ" ξ . ξ'~ εωρωντας χ = -- την μετα ητη στον ορι οντιο α ονα. η παραπανω ε ισωση
2k8T

παίρνει την εξής μορφιΊ: ,μλ γ = (
N
k
ii

2
A
) tanh( ""kΎ) -. χ = ( N

k
fi

2
A

) tanh(x) , άρα
2 ΒΤ 4 βΤ 2 βΤ 4 ΒΤ

θα θεωρήσω Υ tanh(x) τον κατακόρυφο άξονα. Επιπλέον, θέτοντας Α = ~~~~. που
είναι μια θετική μη-μηδενική παράμετρος καθώς όλα τα μεγέθη που τ/ν απαρτΊζουν

είναι θετικά μη μηδενικά (λ > Ο. μ ? Ο εξΌρισμού, καθώς επίσης γ::':- ο και Τ::.:- ο λόγω

του πεδίου τιμών που έχω θεωρι1σει).

Όλα αυτά τα μεγέθη είναι αδιάστατα και κανονικοποιημένα:

•••
•
•
•

Η πλαστικ' πα α ό φα/σ λό ω διιίτ σ ι:: Ν, h( ι )y=-tan --
1 21 ΒΤ

•
•
•
•
•

[
,Ν ] [~'O'",( '\' Ν]

Διαστάσεις χ: n~tnίjj! = [Ι]. Α: tiiT~..' jp1 = [Ι] για αριθμό ατόμων και Υ: [1]
({ κ κ "

Τελικά δηλαδι; καταλήγω στην εξίσωση:

χ,=• Λ

Της οποίας η γραφική απεικόνιση παρουσιάζεται στο διάγραμμα που ακολουθεί,

δίνοντας τιμές στην μεταβλητή χ: {X--co, χ-ω} κατασκευάζω το παρακάτω

διάγραμμα.

Σηιιείωση: ξεκινάω το πεδίο τιμών από το πλήν άπειρο να να φανεί καλύτερα η

μορφή της καμπύλης. παρόλο που όπως προανέφερα θα με αποσχολιισει μόνο η

πεΡΙΟΧΙ1 (χ-Ω. χ-+οο}.

••
••
•

Α

·Α

----

•
•
•
••

Διάγραιιιια 7.2.3: Η κανονικοποιημένη διατμηΤΙΚ11 παραμόρφωση.

Παρατηρώ ότι ακολουθεί την αναμενvμενη μορφή της υπερβολικής εφαπτομένης.

με ασύμπτωτες τις οριζόντιες γραμμές με εξισώσεις Υ = Α (καθώς :'\-+00) και Υ = -Α

(καθώς x--co).
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Όσο 11 τιμιι της παραμέτρου Α μεγαλώνει. τόσο μειώνεται η τιμή του Υ και το

σημείο α)λαγής της κλίσης μετατοπίζεται προς τ/ν αρχή των αξόνων. διατηρώντας

πάντα ηιν μορψιι της. Μια τέτοια αύξηση της Α μπορεί να οφείλεται είτε σε αύξηση

του αριθμού των ατόμων ανά μονάδα του όγκου, είτε σε αύξηση της τιμής του

εφαπτομενικού μέτρου λ, είτε σε αύξηση της παραμέτρου μ, είτε τέλος σε μείωση της

τιμής της θερμοκρασίας του συστήματος. Ιδιαίτερα σημαντική είναι η επίδραση της

παραμέτρου μ. 11 οποία προκαλείται από αύξηση του μέτρου του διανύσματος Burger
(b) ι1!και από αύξηση της μεταξύ των ατελειών απόστασης (ξ), επειδή είναι υψωμένη

στο τετράγωνο. ενώ τα ωλα μεγέθη όχι.

Εξετάζοντας πιο προσεκτικά το παραπάνω διάγραμμα κω μάλιστα μόνο Υια χ ? Ο,

διακρίνω δύο τμήματα με διαφορετικιι συμπεριφορά:

Τοπ ώτο τ ι' αστο οποίο χ - Ο

Έχει μ1α σχεδόν σταθεριι κλίση. έστω φ και όσο μεγαλώνε1 η ημή της μεταβληηις χ

τόσο αυξάνεται και η τιμή του Υ, Αυτό είναι λογ1κό κα1 αναμενόμενο καθώς η

υπερβολΙΚ11 εφαπτομένη είναι μια ζυγή συνάρτηση. Έτσι για αύξηση του Χ είτε λόγω

μείωσης της θερμοκρασίας. είτε λόγω αύξησης της ανηγμένης παραμόρφωσης, είτε

λόγω αύξησης του εφαπτομενικού μέτρου λ, είτε τέλος λόγω της αύξησης της

παραμέτρου μ, αυξάνεται η τιμΙ1 Υ. Επιπλέον στην 1διαίτερη περίπτωση που A=l. η

καμπύλη aUTIi έχει κλίση περίπου 45", δηλαδή ισχύει X~Y (διχοτόμος).

Το δεύτερο τω)μα όπου χ - 00

Σε αυτό το τμιιμα, η τιμή του Υ έχει φτάσει ασυμπτωτικά να είναι περίπου ίση με

την παράμετρο Α. Άρα Υ = Α = Νkμ2λ, ανεξάρτητα της τιμΙ1ς που έχει η μεταβληηι Χ.
4 οΤ

Στην περίπτωση που έχουμε μ1α καμπύλη φόρτισης (τυχαίο και ενδεικτικό το σχήμα

που ακολουθεί), υπάρχουν δύο σημεία τομ11ς με την καμπύλη της παραμόρφωσης, τα

οποία είναι τα κρίσιμα σημεία, στα οποία γίνεται η ολίσθηση των διαταραχών.

,

c

Διάγραμιια 7.2.4: Τυχαία καμπύλη φόρτισης και καμπύλη παραμόρφωσης. μαζί με τα

κρίσιμα σημεία (σημεία τομής τους).
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Σύμφωνα με το παραπάνω διάγραμμα, τα κρiσιμα σημεία είνω:

., Για χ =0.
που σημαίνει ότι γ~=O για κάθε θερμοκρασίαΤ > ο.

:;.. Για Xc> Ο,

που σημαίνει ότι βρίσκομαι στην κρίσιμη θερμοκρασία 1 c με την κρίσιμη

παραμόρφωση Ye,

Επειδl) ισχύει λ > Ο και Ρ. > Ο εξ'ορισμού, καθώς επίσης επιλέγω συνθήκες τέτοιες

ώστε γ -? Ο κω Τ ? Ο (επιλέγω το πεδίο ημών). προκύπτει ότι χ ? Ο. Δίνοντας τιμές

στην μεταβλητή χ: {χ-ο, χ-ω} κατασκευάζω το παρακάτω διάγραμμα.

Συγκεκριμένα παρατηρώντας ης τιμές του Υ, από την τιμl) χ=5 ήδη το Υ είναι της

τάξης 10-4 μέχρι που γύρω στο χ= Ι 8 είναι της τάξης 10·1 ~ και έπειτα μηδενίζεται, για

αυτό το λόγο στο διάγραμμα παρουσιάζεται η καμπύλη μέχρι την τιμή χ=8 καθώς δεν

εμφανίζεται διαφοροποίηση για μεγαλύτερες τιμές [π,χ, y(χ~8) ~ Ι .9] 3 Ι χ 10"], Για

χ-ο παίρνουμε τιμή του Υ σταθερή και ίση με Υ= 0,693 (άνω όριο, πεπερασμένο).

s
Υ ~- στον

NkB

-

[

, ι""rr"slnhj -
\ kBT J Ntit

eff
( titeff

)S = + NkBln ,_ eIf) -- tanh -k-
sinhl Ε..- 2Τ 2 ΒΤ

,zkBΤ

[
SinhC2X)] ( )'\' = Ιη . () . χ tanh χ

• sInh χ .

Θεωρώντας χ = μλΥ την μεταβλητή στον οριζόνΤ10 άξονα και
2kBT

κατακόρυφο.οδηγούμαι σε κανονικοποιημένααδιάστατα μεγέθη.

Εν! οπία:

Λρα:

[ 'Ν] [Nmj', m ;;'! - αlηl1,ατόμων

Διαστασεις χ: . N~~: . = [Ι]. Υ: Ν;Ι = [1] για ( OY~'O )

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

••••••••



..

....

..

..
ιι

ιι

11
ιι

ιι

ιι

ιι

ιι

•••••••

0.8

07

06

o.S

Ο.

ν

0.3

0.2

ΟΙ

Ο

-01 Ο 1 2 3 , S 6 7 8 9

,

Διάγραμιια 7.2.5: Η κανονικοποιημένη συνάρτηση εντροπίας.

Η πρώτη γενική παρατήρηση είναι ότι όσο αυξάνεται η τιμή της μεταβλητής χ τόσο

μειώνεται η τιμ11 του Υ.

Η αύξηση της τιμής χ μπορεί να οφείλεται είτε στην μείωση της θερμοκρασίας, είτε

στην αύξηση της παραμέτρου μ. καθώς η τάση σύμφωνα με τον ορισμό της εντροπίας

θεωρείται σταθερή, δηλαδή η παραμέτρου λ και 11 ανηγμένη παραμόρφωση γ, καθώς

η τιμή του kFι είναι σταθερές. Τα μεγέθη αυτά τα αντιμετωπίζω ως ανεξάρτητα

μεταξύ τους και όταν ελένχω τις μεταβολές του ενός (π.χ. της θερμοκρασίας) θεωρώ

ότι οι υπόλοιπες παράμετροι είναι σταθερές. Το ίδιο ισχύει και για τα μεγέθη που

απαρτίζουν το Υ (εντροπία και αριθμός ατόμων).

Εξετάζοντας κάθε μία από τις παραμέτρους ξεχωριστά. οδηγούμαστε στα παρακάτω

συμπεράσματα;

• ΑίJξηση της θερμοκρασίας (που προκαλεί μείωση της μεταβλητητής χ) οδηγεί σε

αύξηση της τιμής του Υ, που σημαίνει αύξηση της εντροπίας για σταθερό αριθμό

ατόμων ανά μονάδα όγκου. Επιβεβαιώνοντας έτσι την θεμελιώδη αρχή σύμφωνα

με την οποία αύξηση της θερμοκρασίας διαταράσει την υπάρχουσα κατάσταση της

δομής προκαλώντας την κίνηση των ατελειών μέσα στο κρυσταλλικό πλέγμα με

στόχο να βρεθούν σε νέα κατάσταση ισορροπίας και άρα οδηγούμαστε σε

μεγαλύτερη τιμή της εντροπίας (μεγαλύτερη αταξία). Γενικότερα. τα μεγέθη

θερμοκρασίας και εντροπίας συνδέονται άμεσα μεταξύ τους. αποτελώντας την πιο

βασική και προφανή συσχέτιση καθώς αύξηση της θερμοκρασίας προκαλεί

αύξηση της εσωτερικής ενέργειας των ατόμων (είτε υπαρχουν ατέλειες είτε όχι)

και αύξηση της κινητικότητας τους. καταστάσεις που δημιουργούν μεγαλύτερη

αταξία στο σύστημα.

• Αυτή η αύξηση της τιμής του Υ θα μπορούσε να οφείλεται στην μείωση του

αριθμού των ατόμων ανά μονάδα όγκου. εφόσον υπάρχει αυτή η δυνατότητα.

κρατώντας σταθεΡ11 την εντροπία του συστήματος. Όμως σταθερή εντροπία

συνεπάγεται σταθερή θερμοκρασία και αντίστροφα (σύμφωνα με την άμεση

συσχέτιση που περιγράφηκε παραπάνω). άρα στην συγκεκριμένη περίπτωση η

αρχική υπόθεση είναι άτοπη.

• Η αύξηση της παραμέτρου μ. που οδηγεί σε μικρότερες τιμές του Υ. οφείλεται

στην αύξηση της μεταξύ των ατελειιον απόστασης (ξι. ή/και στην αύξηση του
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στον κατακόρυφο, οδηγούμαστε σε κανονικοποιημένα αδιάστατα μεγέθη.

Το αντίστ ο ο του ε απτο ενικού έτ ου:

Παρατηρούμε τέλος ότι ισχύει Υ ? Ο για κάθε τιμή του Χ. το οποίο μπορεί να

σημαίνει είτε ότι N-co (το οποίο είναι σύμφωνο με το μοντέλο μας) που αποτελεί το

θερμοδυναμικό όριο, είτε ότι η εντροπία είναι μηδενική. Ισχύει δηλαδΙ1 ότι η

εντροπία είναι πάντα μια θετική ποσότητα (5 ::- Ο), το οποίο μας επιβεβαιcονει την

ορθότητα της μαθημαΤΙΚ11ς σχέσης .

Πινακας 7.2.6; Συγκετρωτικος πινακας της συμπεριφορας της τιμης )' λογω της

μεταβλητής Χ.

μεγέθους των ατελειών (διάνυσμα Burgel' b), καθώς ορίζεται ως το γινόμενο των

διανυσμάτων ΒUΓgeΓ δυο διπλανών διαταραχών επί την μεταξύ τους απόσταση

( -b:!ξ). Στην πρώτη περίπτωση, καθώς απομακρύνονται σι ατέλειες 11 μια από την
άλλη, μειώνεται η δυναμική ενέργεια του συσηιματος και άρα σύμφωνα με το

θερμοδυναμικό ορισμό της εντροπίας (dE=TdS, για σταθερή θερμοκρασία),

οδηγούμαστε σε μείωση της, που έρχεται σε πλΙ1ρη συμφωνία με την μείωση της

τιμής του Υ για σταθερό αριθμό ατελειών.

• Η δεύτερη περίπτωση στην οποία μεγαλώνει το μέγεθος της διαταραχής (b) έχει

κάπως πιο ισχυΡΙ1 επίδραση στην παράμετρο μ καθώς είναι δευτέρας τάξης, σε

σχέση με την απόσταση η οποία είνuι πρciΗης. Σχετίζεται ουσιασnκά με την

αύξηση της παραμόρφωσης του κρυσταλλικού πλέγματος. που αναλύθηκε στην

προηγούμενη περίπτωση .
• Σύμφωνα με τον μαθηματικό ορισμό της εντροπίας, όπως δcοθηκε στην σελίδα 57,

η τάση θεωρείται σταθερή και άρα δεν εξετάζουμε τις επιπτώσεις στην τιμή Υ

λόγω αυξομείωσης είτε της της ανηγμένης παραμόρφωσης γ. είτε του τέμνοντος

μέτρου λ. που θεωρούνται σταθερά καθώς ισχύει η σχέση: τ=λγ.

Αυξηση Χ,
jT γ σταθερό λ σταθερό liίλόγω:

Μείωση Υ (5) Ι - - Ι
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Επειδή ισχύει λ > Ο και μ> Ο εξΌρισμού. καθώς επίσης έχω συνθήκες τέτοιες ώστε

Υ> Ο κω Τ > Ο (εΠ1λέγω το πεδίο τtμ(ί:ιν), προκύπτει ότι χ > Ο. Δίνοντας τιμές στην

μεταβλητή χ: {χ-ο. χ-ω} κατασκευάζω το παρακάτω διάγραμμα.

Συγκεκριμένα παρατηρώντας τις τιμές του Υ. από την τιμή χ=5 ήδη το Υ είναι της

τάξης 10-4 μέχρι που γύρω στο x=17 είναι της τάξης] ο·ι) και έπειτα μηδενίζεται. για

αυτό το λόγο στο διάγραμμα παρουσιάζετω η καμπύλη μέχρ, την τιμή χ=8 καθώς δεν

εμφανίζεται διαφοροποίηση yta μεγαλύτερες τιμές [π.χ. Υ(χ=8) = 4.50141xΙO·
7
]. Για

χ-ο παίρνουμε τιμή του Υ σταθερή και ίση με Υ-Ι (άνω άρω, πεπερασμένο) καθώς

tanh(O) ~ Ο.

1.2

1

Ο.Β

0.6

ν

0.4

02

Ο

Ο 2 4 6 Β 10 12
-0.2 J ,

ΔιάΥραιψα 7.2.7: Κανονικοποιημένο διάγραμμα του εφαπτομενικού μέτρου.

Η βασικη παρατήρηση που προκύπτει από το παραπάνω διάγραμμα είναι πως όσο

αυξάνεται η τιμή της μεταβλητής Χ, τόσο μει<ίΝεται η τιμή της Υ.

Η αύξηση της τιμής χ μπορεί να οφείλεται είτε στην μείωση της θερμοκρασίας. είτε

στην αύξηση της ανηγμένης παραμόρφωσης, είτε στην αύξηση της παραμέτρου μ, ή

τέλος στην αύξηση του μέτρου λ (τέμνον μέτρο). καθό)ς η τιμή του kB είναι σταθερή.

Τα μεγέθη αυτά τα αντιμετωπίζω ως ανεξάρτητα μεταξύ τους και όταν ελένχω τις

μεταβολές του ενός (π.χ. της θερμοκρασίας) θεωρώ ότι οι υπόλοιπες παράμετροι

(στην συγκεκριμένη περίπτωση λ. γ και {i) είναι σταθερές, Το ίδιο ισχύει και για τα

μεγέθη που απαρτίζουν το Υ (θερμοκρασία, αριθμός ατελειών, παράμετρος {i και το

αντίστροφο του εφαπτομενικού μέτρου, που είναι το μέγεθος που κυρίως μας

ενδιαφέρει).

Εξετάζοντας κάθε μία από τις παραμέτρους ξεχωριστά. οδηγούμαστεστα παρακάτω

συμπεράσματα:

• Αύξηση της τιμής της θερμοκρασίας (Τ) προκαλεί μείωση της τιμής του χ και άρα

αύξηση του Υ. Η αύξηση αυτή της τιμής Υ εξηγείται λόγω αύξηση της

θερμοκρασίας καθώς είναι μεγέθη ανάλογα. εφόσον οι υπόλοιπες παράμετροι του

Υ θεωρούνται σταθερές (ο όρος Τ βρίσκεται και στο χ και στο Υ), αποτελώντας

ουσιαστικά μια επιβεβαίωση για την ορθότητα της μαθηματικής σχέσης.

• Εφόσον έχω κάνει την παραδοχή ότι τα μεγέθη που απαρτίζουν ηιν μεταβλητή Υ

θα τα αντιμετωπίζω ως ανεξάρτητα μεταξύ τους και κάθε φορά που εξετάζω την

6Β
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Διάγραιιιια 7.2.8: Τυπικό διάγραμμα τάσης-παραμόρφωσης, στο οποίο λ l > λ:; και

Ετι> Επ .

Ύ

;,2
λl

k

• Διαφορετική εξ1ίγηση για την μείωση της τιμής Υ καθώς αυξάνει το τέμνον μέτρο

είναι ότι αυξάνεται ο αριθμός Ν των ατελειών στον όγκο. Γενικότερα, το Ν

συμπεριφορά του ενός, τα υπόλοιπα θα θεωρούνται σταθερά, δεν μπορώ στην

συγκεκριμένη περίπτωση να συσχετίσω την αύξηση της τtμ11ς του Υ λόγω της

θερμοκρασίας (στο χ) με τα μεγέθη Ν, i1 και Ετ·ι. καθώς τα έχω θέσει ως

ανεξάρτητα της θερμοκρασίας (στο Υ).

• Όσο αυξάνεται 11 ανηγμένη παραμόρφωση γ τόσο μειώνεται η πμή του Υ, το οποίο

μπορεί να ερμηνευτεί ως μείωση του αντιστρόφου του εφαπτομενικού μέτρου.

δηλαδΙ1 ως αύξηση του εφαπτομενικού μέτρου Ε]'. Αυτό συvιίθως δεν

παρατηρείται, αλλά η τυΠΙΚΙ1 συμπεριφορά είναι η αύξηση της παραμόρφωσης να

συνοδεύεται με μείωση του εφαπτομενικού μέτρου και άρα με αύξηση του

αντιστρόφου του.

• Αυηί η μείωση του Υ μπορεί εναλλακτικά να σημαίνει την αύξηση του αριθμού

των ατελεΗον στην μονάδα του όγκου (Ν). Αυτό είναι λογικό και αναμενόμενο

Ν- (- tfr
καθ<ος ισχύει η σχέση γ =.2: tanh ~k') (έχει αποδειχθεί αναλυτικά). που δείχνει

2 ,2 ΒΤ

ότι οι ποσότητες γ και Ν είναι ανάλογες. Επιπλέον στο ίδιο συμπέρασμα είχαμε

καταλιίξεικαι στην περίπτωσητης εντροπίας,

• Και στην περίπτωση αυηί, που έχουμε θεωρήσει αλλαγ1ί στην παραμόρφωση γ,

σύμφωνα με τις αρχικές παραδοχές μας δεν μπορούμε να εξηγ1ίσουμε την

συμπεριφορά του Υ με βάση την θερμοκρασία και την παράμετρο i1, καθώς

βρίσκονται και στις δυο μεταβλητές κ, )' και άρα τις έχω lίδη θεωΡlίσει σταθερές

στον όρο κ.

• Η αύξηση του τέμνοντος μέτρου λ που ουσιαστικά σημαίνει αύξηση της

διατμητικής φόρτισης (τ=λγ) καθώς η παραμόρφωση γ θεωρείται σταθερή σε

αυτήν την περίπτωση. έχει ως αποτέλεσμα να μειωθεί η τιμή του Υ. Ένας τρόπος

για να ερμηνευτεί αυτή η πnοση είναι η μείωση του μέτρου Ετ· Ι , δηλαδ1ί η αύξηση

του εφαπτομενικού μέτρου Ετ . Στην περίπτωση που το υλικό μας βρίσκεται στην

πεΡΙΟΧ1ί γραμμΙΚ1ίς ελαστικότητας το τέμνον μέτρο (λ) ταυτίζεται πλήρως με το

εφαπτομενικό (Ετ) και άρα ισχύει απόλυτα το παραπάνω συμπέρασμα. Ακόμα

όμως και στην περίπτωση που βρισκόμαστε στην μη γραμμική περΙΟΧ1ί ισχύει πως

όσο μεγαλώνει η τιμιί του μέτρου λ τόσο αυξάνεται η τιμιί του εφαπτομενικού

μέτρου Ετ. κάτι το οποίο δικαιολογείται γραφικά στο διάγραμμα 2 που ακολουθεί

και είναι τυπικό για πολλά μέταλλα και μεταλλικά κράματα.

••••••••••••
Ι



Πινακαc 7.2.9. Συγκετρωτικος πινακας της συμπεριφορας της τιμης Υ λογω της

μεταβλητής Χ.

Τέλος παρατηρούμε ότι ισχύει Υ? Ο για κάθε τιμή του Χ, το οποίο μας επιβεβαιώνει

ότι Ετ > Ο, καθώς όλες οι άλλες ποσότητες είναι θετικές. Η περίπτωση στην οποία

Υ=Ο, μπορεί να σημαίνει είτε ότι Ν-ω (το οποίο είναι σύμφωνο με το μοντέλο μας)

που αποτελεί το θερμοδυναμικό όριο, είτε ότι η παράμετρος ίι-οο (ξ_ω ή b2-+α:J),

είτε ακόμα ότι Τ-ο.

εκφράζει ουσιαστικά κάη σαν την πυκνότητα των διαταραχών (ρ). Άλλωστε είναι

γνωστό το ότι με την επιβολ11 διατμηΤΙΚ11ς τάσης/φόρτισης (τ=λγ). είναι δυνατόν

να αυξηθεί ο αριθμός των ατελειών σε ένα κρυσταλλικό υλικό, γεγονός στο οποίο

βασίζονται πολλές μέθοδοι κατεργασίας μετάλλων.

• Όπως έχει 1Ίδη αναφέρει και στην περίπτωση της θερμοκρασίας και της

παραμόρφωσης, δεν μπορούμε να συσχετίσουμε τα μεγέθη Τ και μ με το τέμνον

μέτρο λ καθώς ανήκουν και στην μεταβλητή χ, άρα θεωρούνται σταθερά στην

παρούσα φάση.

• Η αύξηση της παραμέτρου μ, που οδηγεί σε μικρότερες τιμές του Υ, οφείλεται

στην αύξηση της μεταξύ των ατελεΗον απόστασης (ξ), ή/και στην αύξηση του

μεγέθους των ατελειών (διάνυσμα Burger b), καθώς ορίζεται ως το γινόμενο των

διανυσμάτων Bttrger δυο διπλανών διαταραχών επί την μεταξύ τους απόσταση

(_b2ξ). Πάντως σε όποιον λόγο και αν οφείλεται η αύξηση της τιμής της μ. η
μεΊωση του Υ είναι αναπόφευκτη, καθώς τα δυο αυτά μεγέθη είναι αντιστρόφως

ανάλογα. Αυτό αποτελεί μια ακόμα επιβεβαίωση για την μαθηματική έκφραση του

αντιστρόφου του εφαπτομενικού μέτρου.

• Τόσο στην περίπτωση που εξετάζουμε τώρα για την παράμετρο fl, όσο και στην

περΊπτωση που εξετάσαμε την θερμοκρασία, δεν μπορώ να συσχετίσω την

μεταβολή του μ (με όποιον τρόπο και αν γίνει) με τα υπόλοιπα μεγέθη που

αποτελούν το Υ καθώς θα ήταν άτοπο να θεωρήσω σταθεΡ11 την παράμετρο μ για

να ελένξω την συμπεριφορά των υπολοίπων.

Αυξηση Χ,
ΙΤ lγ lλ IΡλόγω:

Μείωση
j j j j

Υ (Ετ"). . .

••
•

••••

••

••
••

Νμτerf ( (μτeff
\ μτeff 1 ]

!Ε,-,ι",δ""Κ!lli'..!θ"ε"""",ό"τ.!Uτ"α~: CT = -- tanh -,Τ)' + -,τ ( .etr)
- Τ 2 Β 4 Β co~n.r _"_

2kBI'

Θεωρώντας χ = μ,"Ύ την μεταβλητή στον οριζόντιο άξονα και
2 ΒΤ

κατακόρυφο, οδηγούμαι σε κανονικοποιημένα αδιάστατα μεγέθη.

C.T
Υ = Νμλγ

στον

[
Ν] [ Nm .. ]m~---.- -" ι f" 'UfOl

Διαστάσεις χ: N;:~I'- =(1]. Υ: lη~~ :-: (1] για Ν ( :,~o )
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c τ (,Iteff ,
Αρα: Υ ~-'-= tanh -) +

ΝμλΥ 2kBT

f1teff 1

4' ·1· (' .")Β 'QSI,2 _'_
~kBT

Υ ~ tanh(x) +

•
Επειδή ισχύει λ > Ο και μ? Ο εξ'ορισμού. καθώς επίσης επιλέγω συνθήκες τέτοιες

ώστε γ ::- ο και Τ ? Ο (επιλέγω το πεδίο τιμών), προκύπτει όη χ :.::: Ο. Δίνοντας τιμές

στην μεταβληηΊ χ: {χ-Ο, Χ-α)} κατασκευάζω το παρακάτω διάγραμμα. Οι τιμές

της μεταβλητής Υ κειμένονται από Ο εώς περίπου 1 και μάλιστα από κάποιο σημείο

και μετά σταθεροποιείται για κάθε τιμή χ, Υ= 1 ακριβώς. για αυτό το λόγο σταματάω

στην τιμή χ=8 μιας και συνεχίζεται επ'άπειρον η οριζόντια γραμμή (συμφωνία στο

πεδΊο τιμ(ον της χ με τα άλλα θερμοδυναμικά μεγέθη).

1.2

1

0.8

• V 0.6

• 0.4

0.2

• Ο

Ο 1 2 3 4 5 6 7 8 9• χ

Διάγραιιμα 7.2.10: Κανονικοποιημένο διάγραμμα της ειδικής θερμότητας.
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Καταρχήν παρατηρώ ότι το διάγραμμα αυτό ουσιαστικά αποτελείται από δύο

τμήματα, ένα με μία σταθερή μη μηδενΙΚll κλίση και ένα οριζόντιο (με μηδενll<ή

κλίση). Πιο αναλυτικά:

Το πρώτο ΤbL11μα στο οποίο χ -+ Ο

Έστω ότι η κλίση της καμπύλης είναι α (μια επιπλέον παράμετρος), σχεδόν

σταθερή σε όλο το εύρος η οποία α > Ο, άρα ισχίιει: Υ 0:= αχ. Αντικαθιστώνταςτα

μεγέθη χ κα\ Υ προκύπτει η εξίσωση:

C,T _ Λ< μλΥ .-
ΝμλΥ 'λ 2kT

ii~,··~N

2ks r 1

Από αυτήν την σχέση μπορώ να καταλήξω σε κάποια συμπεράσματα για την ειδική

θερμότητα. ένα πολύ σημαντικό θερμοδυναμικό μέγεθος, που εκφράζει το ποσό της
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θερμότητας που απαιτείται για την ανύψωση της θερμοκρασiας του συσηιματος κατά

ένα βαθμό.

• Αύξηση της θερμοκρασίας προκαλεί μεiωση της ειδικής θερμότητας καθ(ος τα

μεγέθη αυτά είναι αντιστρόφως ανάλογα. Αυτό είναι λογικό καθώς όσο

μεγαλύτερη είναι η θερμοκρασία του συσηιματος τόσο πιο εύκολα αυξάνεται

επιπλέον η θερμοκρασία κατά ένα βαθμό και άρα απαιτείται λιγότερη ενέργεια για

την αλλαγή αυτιΙ.

• Με την αύξηση του αριθμού των ατόμων ανά μονάδα όγκου προκαλείται αύξηση

της τιμ11ς Τ/ς ειδlΚ11ς θερμότητας, το οποίο είναι αναμενόμενο καθώς όσο

περισσότερα άτομα υπάρχουν τόση περισσότερη ενέργεια απαιτείται να

καταναλωθεί για την αύξηση της θερμοκρασiας.

• Ένας ακόμα τρόπος αύξησης της ε1δΙΚ11ς θερμότητας είναι η αύξηση της τιμής της

παραμέτρου μ. που οφείλεται σε αύξηση του μέτρου του διανύσματος BLtrger (b)
που δηλώνει το μέγεθος της διαταραχι1ς, Νκαι σε αύξηση της μεταξύ των ατόμων

απόσταση (ξ).

• Σύμφωνα με τον ορισμό της ειδικής θερμοτητας: Ct = - Τ 02~ It Τ as lτ, η ταση
οτ- στ

θεωρείτω σταθεΡι1 και άρα στην συγκεκριμένη σχέση θεωρώ ότι τ=λγ είναι μια

σταθεΡι1 ποσότητα.

Μια γενικότερη παρατιιρηση είναι ότι σε αυτιιν την περίπτωση η θερμοκρασία και η

παράμετρος μ είνω υψωμένες στο τετράγωνο και άρα η επιρροιι τους στην

διαμόρφωση της ειδικής θερμότητας είναι σημαντική, ενώ ο αριθμός των ατόμων

στον όγκο όχι.

Το δεύτερο ΤU1iuα όπου χ-ω

Στο κομμάτι αυτό η τιμι1 της Υ έχει σταθεροποιηθεί στην τιμιl Ι. Αυτό σημαίνει ότι

N-teff
ισχύει C t = ~. για κάθε τιμή της μεταβλητιις Χ. Παρατητώ ότι σε αυτιιν την σχέση

επιβεβαιώνονται τα παραπάνω συμπεράσματα, ότι αύξηση στην ειδΙΚ11 θερμότητα θα

οφείλεται σε:

• Μείωση ΤΙ1ς θερμοκρασίας

• Αύξηση του αριθμού των ατόμων ανά μονάδα όγκου

• Αύξηση της παραμέτρου μ (αύξηση του b I1fKat του ξ)

Για σταθεριι τάση (τ=λγ). Με την διαφορά πως τώρα όλα τα μεγέθη είναι πρώτης

τάξης.

Τέλος υπενθυμίζωότι η ειδική θερμότητα είναι μια ποσότητα αυστηρά μη αρνητική.

κάτι το οποίο ισχύει και στην συγκεκριμένη περίσταση καθώς Υ ? Ο και άρα C τ ? Ο,

που μας επιβεβωώνει την ορθότητα της μαθηματικής μας σχέσης.
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Πινακα, 7.2. Ι 1: Συγκετρωτικος πινακας της συμπεριφορας της τιμης Υ λογω της

μεταβλητιις Χ.

Αυξηση Χ, JT γ σταθερό λ σταθερό lιϊ
λόγω:

Αύξηση
1 - - 1

Υ (C ι).
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Συνολικά λ.οιπόν. για κάθε μέγεθος. με βάση το κανονικοποιημένο διάγραμμα του

βγήκαν κάποια συμπεράσματα για το πως επηρεάζεται και διαμορφώνεται βάσει των

υπολοίπων μεγεθών που αποτελούν την μεταβλητή Χ. Παρατηρείται 11 συμφωνία των

γνωστών θερμοδυναμικών κανόνων του μακρόκοσμου με τα αποτελέσματα αυτά του

μικρο κόσμου. Δηλαδή επtβεβαΙCΟVεται 11 EWlaia συμπεριφορά της ύλης και είναι

πολύ σημαντικό το γεΥονός ότι δεν παραβιάζονται βασικές αρχές Π.χ. εντροπία πάντα

μη-μηδενικό μέγεθος.

7.3. Συγκεντρωτικό, πίναΚα<: αποτελεσμάτων

χ Αύξηση τ~1I Αύξηση μ

Υ Αύξηση Τ

Αύξηση Υ Αύξηση λ Αύξηση ξ Αύξηση b

S 1 - - j js
)Ί='kN

Ν - - - 1 1
Ετ' l - j j - -

B- 14kT Τ 1 - - - -
Υ - Τ2- Νμ 2

Ν - 1 1 - -

ίi - - - 1 1
C,T

C, j 1 1)ι=-- - -
NUΛy

G - 1 1 1 1

IΥ4Η N~ΤI Ν - j j j j

τ 1 - - - -
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8. ΔΙΑΤΑΡΑΧΕΣ ΕΛΙΚΩΣΗΣ ΜΕ ΔγΝΑΤΟΤΗΤΑ Κ1ΝΗΣΗΣ

Η πιο βασική και θεμελ1ώδης αρχή πάνω στην οποία βασ1ζόμαστε είναι ότι όλη η

εφαρμοζόμενη μηχανΙΚΊί ενέργεια καταναλώνεται πλήρως μέσα στο σύστημα (αρχή

διατήρησης της ενέργειας).

Η ενεργός τάση είναι αυτή που προκαλεί την κίνηση μιας διαταραχής και δίνεται
, ' <'11· <'χι Int, t'XI ξ ., 'ζ

αΠΌ την σχεση: τ = τ' - τ ,οπου τ' : η ε ωτερικη ταση που εφαρμο εται. την

οποία θεωρούμε σταθεΡlί για την κλίμακα του χρόνου μας ενδιαφέρει και άρα δεν

παρουσιάζει χρονική διακύμανση (δτ
eχ

!= Ο). Στην περίπτωση της κόπωσης. η μέση

εξωτερική τάση είναι ίση με μηδέν και τ\1Η : η εσωτερική τάση Ι αντίδραση. λόγω των

ατελειών, η οποία έχει χρονική διασπορά δτ
ΙIlΙ

•

Afa προκύπτει ότι 11 δια~μαν~η (flucnιations) της ενεργούς τάσης ισούται με:

δτ"'! = δτcχt
_ δτllη

-.. δτeΩ = _ δτ l !1Ι

Επιπλέον. είνω μια εκτατική μεταβλητή του προβλήματος μας, δηλαδή εξαρτάτω

από το μέγεθος του συστήματος κω άρα αλλάζει ανάλογα με ης συνοριακές

συνθήκες.

Η πλασηκιί παραμόρφωση λόγω διάτμησης συμβολίζετω με γ κω ο ρυθμός της με

γ,

Υ

11.

••
χ

Ι

Ι

Ι

•••••
ιι

Εικόνα 8.1: Αλλαγιί επιπέδου ολίσθησης μιας ΚlνOύμενης διαταραχιίς τύπου

ελίκωσης.

Όπως έχει αναφερθεί αναλυτικά στο παράρτημα των κρυσταλλικών ατελειών. οι

διαταραχές ελίκωσης έχουν την δυνατότητα καθώς ΚlνOύντω να αλλάζουν επίπεδα

ολίσθησης (cross SIip) κυρίως όταν συναντήσουν ένα εμπόδιο. Έτσι στην εικόνα Ι,

παρουσιάζεται μια κινούσα δtαταραχή η οποία όταν φτάσει στη θέση X=XD, (κρίσιμη

απόσταση από την ακίνητη διαταραχή που έχει το ρόλο εμποδίου στην αρχική

τροχιά) αλλάζει επίπεδο ολίσθησης από Υ=Ο στο παράλληλο y=hcs, προσπερνώντας

την ακίνητη διαταραχή ίδιου τύπου.

Το μέσο έργο λόγω της εσωτερικής τάσης δίνετω από την σχέση:

( ' >οΙ) - b Ιγτ - PmVcs cs,

όπου b το μέτρο του διανύσματος Burger. που δηλώνει το μήκος της διαταραχής, Ριn

η πυκνότητα των κινούμενων ατελειών, V C5 οΙ συχνότητες για αλλαγή επιπέδου

ολίσθησης κω Ι:, το μέσο ειδικό έργο που καταναλci)νεται κατά την διάρκεια αλλαγιίς

επιπέδου.

Επίσης ισχύουν οι σχέσεις:
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111\ _ -Gt χ
;ο. τ (Χ,Υ) - - -,-, για την εσωτερική τάση. με G το μέτρο διάτμησης και Χ.Υ

2, Χ·+Υ

ης συντεταγμένες της Θέσης της εν λόγω διαταραχής, για διαταραχές

ελίκωσης.
., Ics = Ι:

ΧΟ r Int (Χ, Q)dx + Ι+;ο rInt(X, hcs)dx. για το μέσο ειδικό έργο.

Αναλυτικά0\ πράξειςγια να καταλήξω στην τελική μορφή της ποσότητας Ics :

Ι ~ I-XD
τ'Ο'(χ O)dx + Ι"ΟΟ τΙΟ'(χ h )dxcs -<Χ) • -':0 ι cs

Gb (Ι' I-XD
' d + Ι· ι

8 'd)=.- 1m -- χ 1m -- χ
211 Α-η. Α χ2 +Υ2 ;:;--e..- -XD χ2 +Υ2

ΜέΘοδοςαλλαγής μεταβλητής: Η = χΙ + / --+ du = 2xdx
Τα όρια ολοκλήρωσηςλόγω της νέας μεταβλητής μετασχηματίζονταιως εξής:,
χ = -XD - ιι = Κο·

χ-Α _ΙΙ=Α2

χ=Β _u=B2+h,}
χ = -Χο- U =XD

2 + hc/

Gb (IXD2 1
αρα: Ics = - - Α2 - du

.;.11 ιι

Gb ([Ι 1<;; [Ι 18'+"1')= - - 11 U Α2 + n ιι l+:'
41t XD "α

~ - Gb (In χΖ. - In[xD 2 + hi,])
4,

Τελικά προκύπτει:

Κάπο1Ο1 επιπλέον χρήσψοι ορισμοί:

( \ Ι' Ι ΙΔ' d' " ( . )... , = ΙΠΊΔΙ_ΟΟ - ο ... t, η μεση χρονικη τιμη tInle average

"'[ ] - Ι' ι ( ΔΧ d' ",,)... - ΙΠΊΔχ ..... ΟΟ - Jo ... Χ. η μεση χωρικη ημη (sρaι:e avelage
Δχ

Υ ~ (Υ) + δΥ

τ
l111 = (τ ίnt ) + δτ

llll

(δηλαδή η τιμ11 ενός μεγέθους αποτελείται από την μέση ημή και από την χρονl1(ή

διακύμανση του γύρω από την μέσα αυτή ημή)
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Για τη μέση τιμή της εσωτερικής τάσης έχουν προταθεί διάφορες εκφράσεις.

ανάλογα την περίσταση. Οι επικρατέστερες είναι:

• (τ ιηι > = αGb!ρ, στην περίπτωση πυκνής δομής ατελειών στον κρύσταλλο

που κάποια αντιστέκονται στην κίνηση των άλλων έχοντας τον ρόλο εμποδίου

(torest dislocation)
• (τ Ιl1Ι ) = αGbΥ.jΡ, στην περίπτωση που σχηματίζουν δίπολα δυο διαταραχές

που έχουν ίσα με μέτρο αλλά αντίθετης κατεύθυνσης διανύσματα Burger b
(dipole dislocation)
Όπου G είναι το μέτρο διάτμησης, Ρ 11 πuιcνότητα των διαταραχών, α ο

αριθμός τους και Υ το μέσο πλάτος διπόλου.

Κάνοντας αναλυτικά τι' πράξεις στην ποσότητα: (δΥδτι?ff):
(δγδτ'Π) ~ (_JyJT,nt)
~ (_(γ _ (Υ})(τ,nt _ (T,n,))

~ _ (YT'nt _ Y(T'nt) _ (Υ}τ"" + (Y}(T'n,)}
~ (_ YT,n, + Y(T,n,) + (Y)T,n, _ (Y}(T,n,)}

~. (YT'n,) +(Y(T'n,)} + «Y}T'nt) _ «Y)(T'nt)}
I.Η',.Μ· , ΙΔΙ(lΔΙ'}

_ ΙΥτ''''} + -=- 1-- ιi ~--=- ,--- r''''r1t* ~ rJ.t + - r - Γ ydt> rintdt _
Δι"υ • lAt'''U J Δι Jo ΔΙ')Ο

_ Γ· ' (_1 Γ."· dt'} (_1 ,.t • T,ntdt'} dt
ΔΙ JO ΔΙ' JO Υ ΔΙ' JO

Όπου :: JoΔ~ Ι~. Ιο
ΔΙ

' ydt'} ~.Δb Jξt' rIntdt'} d t - Ο. καθώς είναι ολοκλήρωμα
τρίτης τάξης, δηλαδή πολύ μικρή ποσότητα και άρα την αγνοούμε.

Έστω η ποσότητα:

Α) ~ι Jo
At

τ ΙIlΙdt, σταθερή με το χρόνο.

Κάτι το οποίο ισχύει στην περίπτωση της κόπωσης. επειδή τ~xl = Ο και άρα ισχύει
Μ

Δηλαδή :,1,-,' r,nCdt = (r Inc ) • με αποτέλεσμα:

ο δεύτερος όρος: (Y}(T,n,)

ο τρίτος όρος: :t J: t
Ι~ Ιο

ΔΙ
' ydt'} τ ιηι dt - Ο. γιατί είναι δευτέρας τάξης

Β) ~ f.o
At

Υ dt, σταθεριι με το χρόνο, το οποίο είναι άτοπο γιατί Υ σημαίνει ο ρυθμός
Δ'

της παραμόρφωσηςμε το χρόνο

Άρα σύμφωνα με την πρcίnη μας υπόθεση ισχύει τελικά:

(JyJT'ff) ~ _ (YT'nt) + (y}(T'n,)

Η καταστατικήεξίσωση του CΙausius: rel !y = (δΥδτerl )
Άρα αναλυτικά: re11y = (δΥδτeff ) _
(τ'" - τ'"')(γ) + δγ) ~ (Y)(T'nt) _ (YT'nt) (Α)

Ισχύει όμως η συνάρτησηαπόκρισης(sιochasIic dislocation dynaInics):
( '"'Ι(δΥ 2)" (Υ)' -'- (1)

5
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Εικόνα 8.2: Ενδεικτικό διάγραμμα τάσης παραμόρφωσης χαλύβων όπου

παρουσιάζονται τα δύο όρια διαρροής (άνω και κάτω).

Στο κρίσιμο σημείο αλλαγιiς του επιπέδου ολίσθησης ισχύει: o;(~! Ic = Ο

Άρα θα παραγωγίσω την σχέση (Β) ως προς (Υ), για να βρω μια εξίσωση για το

κρίσιμο σημείο:

~ (2(Υ}(τ'Π'») ~ ~ (τΙ"') δγ) + σδ'Ι""(γ) +
a(jo) Ό(Υ) ο(Υ) \

(Γ)
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J(re, J) Ί , , , •
Όπου $= -~ ίΥ . μια ποσοτητα που εκφραζει την ευαισθησια του ρυθμου

απόκρισης και την οποία θα θεωρώ γνωστή, διότι μπορεί να μετρηθεί πειραματtKά

(S- l-ΙOMPa).

ΣUV1iθως υπό φυσιολογικέςσυνθήκες είναι μια θετική μη-μηδενική ποσότητα ($ >
Ο). Μπορεί όμως να είναι αρνητική (μη-μηδενική) όταν κυριαρχούν φαινόμενα

αστάθειας τύπου Portevin-Le Chatelier, χαρακτηριστικό παράδειγμα των οποίων

είναι σε μερικούς χάλυβες το φαινόμενο «bΙιιe-brίttleness», όπου εμφανίζουν άνω και

κάτω όριο διαρροής Κα1 στην περιοχή αυτή αποκτούν ένα χαρακτηριστικό μπλε

χρώμα.

Κάποιες πράξεις απλοποιούνται, βάσει της σχέσης (Ι):

2(δ:;)S - 2(γ}(τ'Π'}

(Sy"l}SSy = ( ,n,) δ
(y)"l Τ Υ

Η σχέση (Ι) εναλλακτικά μπορεί να γραφτεί ως: (r Int ) = (~;:~S (ΙΙ)

Από τις σχέσεις (Α) και (ΙΙ) προκύπτει:

[τ'·" _ «τΙ") + δτ"")]«γ) + δγ) ~ (γΗτ Ι") _(γτ Ι") ~

,'" (γ) + δγ) - (~;;;S«y) + δγ) _δτ""«γ} + δγ) ~ (~;;;S (γ) _(γτ"')
(s· 2)S

,'" (γ) + δγ) - (;)' (2(γ) + δγ) + δτ""(γ} + δγ) _(γτ"')

,t'xt ((Υ) + δΥ) = 2{δ;Υ~}S + (δ~;;~δY + δτίη\{Υ) + δΥ) _ {lί!ί1lε) (Β)

or
exr

( . ) δ . J Tt\l (Ο(Υ) + ίJδy )
Ο(Υ) γ Υ ίΗΥ} iJ(y\

δ ) + δτilll (Ό{Υ) ~ 08Υ \ _ Ό{Υτω)
γ σ(Υ) . σ(Υ») σ(Υ)

ι

ι

ι

•
•
••
•
••
•••••
••
ιι

ιι
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c: aχ3 + bx2 + cx + d =; Ο

3αc-b2

- ,,=--
ι· 9α2

_ 3( 2(tint )c)(-2(δγ2)cs)-(2{rinl>δrc +(yr1nt)c) :

Ρ - <:I(2(r 1n ,lc)"
Άρα:

3αC-b2

3p~--
3α'

(Δ)

Βοηθητικάμεγέθη Ρ και q, ως εξής:

Στη συνέχεια η ποσότητα q:

Άρα η σχέση (Γ) παίρνει την μορφή: τ%χι = 2(rrnt )c + δτ ΙtlΙc

Για το κρίσψο σημείο, επιστρέφοντας στην εξίσωση (Β):

')( ίηι) δ ίηι _ 2(Sy2),S {SYZ),SSYc, <,_ίllΙ (Υτίnι),
- Τ c + Τ c - (y)c( (Y)c+ 8yc) (Υ)2,( (y)c+ 8Yt) . V' C - ((Υ),+ 8yc)

_ -l2(rlnf)c(iS/}cS-(2(rlnf}cOfc+(yrlnt}c) 2

Ρ - 36(r1nt)/

a = 2(T int )c
b =; 2(τίnt)cδΥc+ (ΥτίIIΓ)c

C ~ -2(δΥ 2),s
d ~ -(δΥ'),SδΥ,

Παρατηρώ πως κατέληξα σε μία εξίσωση τρίτου βαθμοί) με άγνωστη την ποσότητα

(y)c' δηλαδΙ1 είναι της μορφής: ax" + bx': + cx + d =; Ο, με πραγματικούςσυντελεστές.

Όπου:

2(τ'Π'ΗΥ)',(Υ), + δΥ,) ~ 2(δΥ'),S(Υ),+ (δΥ'),SδΥ,· (Υ)' ,(Υτ'Π'), ~

(Υ)3,2(τ'Π'), + (Υ)' ,2(τ'Π'),δΥ, ~ (Υ),2(δΥ'),S· (Υ)' ,(ΥΤ'Π'), + (δΥ'),SδΥ, ~

Όμως:

JT
exr

Ι . .• a<;) C = Ο (εξΌρισμου)

ι)όγ Ο ' δ' 'δ ' " δ"• (:1(γ) = . για!ι εχομαι ση εν υπαρχει καποια σχεση που να τα συν εει αυτα τα

δύο μεγέθη και έτσι είναι ανεξάρτητα (η σχέση γ = (Υ) + δΥ, δεν οφελεί γιατί

απλά θα μου ανακυκλώσει την σχέση- χωρίς αποτέλεσμα),

• a~:~~t) = Ο • γιατί ο τρόπος που έχω ορίσει παραπάνω την ποσότητα (τ l11Τ ) είναι
ανεξάρτητος του (Υ)

o(yτ ΙrιΙ )
• iI<y) Ο. ομοίω.;

......

..
•••••••••
•
•
•
•
•
••
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b< j

Τέλος με βάση το πρόσημο της ποσότητας D θα βρω ης ρίζες της εξίσωσης. όπου

D = q2 + pJ,

(Ε)

(δγ2}c Sδ Υc

4(Τ ΙΠΙ )c

(2(τlηΤ ),όγ,+(ΥτIΠI)ι)( - 2(&y2),S) -(όΥ"l)cSδvc

6(2(tJnι)c):l + Ζ(2(τlηι ),)

Α(δΥ 2}cs

12{τΙηι ),2

n ~ (_Α_)6 + (λ(δΥ2)cS)' τ (δγl)cSδΥC \ 2 + 2 (_Α_,3 f A(δy2)~ \

6(τ/ΠΙ), \12(τιηι)/ 4{τΙηι), ) \6(τΗΗ),) \12(τίηι )/)

~, (Α )'(δΥ2)cSδΥC\ ..L ., (Α(δΥΙ),S\({δΥ2),Sδγr\
6(τΙηι ), 4(τΙI1Ι), ) '\12(rIItI)c:':) \ 4(τιηι ), )

(12(τΙηΙ),(δ γ 2 )cs) 3+ 3(12 (τ/ΠΙ),(δΥ 2 )cS) Α2+3( 12{τΙnt)c{δΥ 2 )CS)Α4+Α6

---+
36(τ Ιπι ),6

Ισχύει: (aTb+c)2 = a2+b2+c2+2ab+2ac+2bc

και (a+b)3 = a3+3a2b+3ab2+b3. άρα:

_ (2(tlnt)cόYC+(yrlnt)C)3

I.J. - 27(2{t,nl)C)J

••
••••
•

D ~ (_,_)6 + (A(όYZ)CS\2 ..ι..(δΥ2>cSδr,)1. + A'(&y"l)cS + Α3(δΥΖ)cSδΥ, + Λ62 (δΥΖ)/ΟΥι
6' 12(t1nt),~ } \ 4(t1nt), 64(fine)/ 632(tlnι)c' 24(ΤΙΠΙ)/

s3(δΥ:%)c' 12SZAZ(iiy1)/ Α4 (δΥ2)δ ( Α \6

33(τlπι),3 - 36z(rint)c' - 362(τίΠΙ)/ - \6(τ ίπ Τ)ι ί -

Τελικά προκύπτει:

r δ ' \2 (δ ') δ· 2 '(δ·' δ '(δ"2 2 3 δ ,) ,D _ ι Α( γ )cS -ί- ( Υ cS fC) + Α γ )cS γι ...!.. AS γ)' δγ, _ S ( γ c _

\12(t1nt)C1:J "\ 4(tlnt), 632(τlητ),4 ι 24(τιητ ),3 3 3(TInt )C3

12s2Α 2 (δγ2)c2

361:(τΙητ),4

(l)
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Ακολουθεί ο έλεγχος των προσ11μων των ποσοτήτων Ρ και D για τον καθορισμό των

λύσεων:

Καταρχήν υπάρχει ο περιορισμός ότι τα μεγέθη S και τάσης θα είναι ομόσημα λόγω

της σχέσης (δΥL) _ (y)~ (τ;Ι) • αφού οι άλλες δυο ποσότητες είναι υποχρεωτικά

θετικές, άρα: S{r ITIt
) > Ο. Επιπλέον η παραμόρφωση πρέπει να είναι ομόσημη με την

τάση. Πιο συγκεκριμένα. συνήθως 11 καταστατική ποσότητα S όπως έχω ήδη

αναφέρει είναι θετική μη-αρνητική (5 > Ο), όμως υπάρχει περίπτωση (πιο σπάνια) να

ισχύει S < Ο, όταν έχω φαινόμενα αστάθειας Porteνill- Le Chatelier.
Άρα διακρίνω δύο περιπτcoσεις:

Α) όχι φαινόμενα αστάθειας - συνήθεις συνθήκες ($ > Ο)

Δηλαδή {τ ΙΠΙ } > Ο, δΥ> Ο κω η ποσότητα Α = 2{τιnt)cδΥc + (Υτ ιnt ), > Ο καθώς το

εσωτερικό έργο θεωρείται πάντα ως μια θετική ποσότητα.

Άρα σύμφωνα με την σχέση (Δ) η ποσότητα Ρ είναι αρνητική ( Ρ < Ο ). Η σχέση (2)
που δίνει την ποσότητα D είναι πιο περίπλοκη, καθώς μόνο οι δυο τελευταίοι όροι

είναι αρνητικοί ενώ οι υπόλοιποι είναι θετικοί και άρα προκύπτει το ερώτημα αν οι

θετικοί όροι είναι μεγαλύτεροι από τους αρνητικούς (οσπ D > Ο ή το αντίθετο, ά)στε

D<O.
Είναι πολύ δύσκολο να απαντηθεί αυτό το ερ(οτημα και ενδεικτικά παραθέτω έναν

από τους πολλούς προβληματισμούςπου προέκυψαν κατά την προσπάθεια περαιτέρω

επεξεργασίας της σχέσης (2):

Για τους δύο παρόμοιουςόρους με παρονομαστήπου περιέχει την ποσότητα (r Int )/
και άρα "διευκολύνονταl" οι πράξεις:

Αs2{δΥ2)c2δΥc _ S3(δΥ2)c
3

_ s2{δ/)c
2

[ΑδΎc _ S(δΥ2 )c::']
24{τίnηc3 33{rin t>c 3 (rint)C 3 24 27

Ο κοινός όρος είναι θετικός στην περίπτωση μας αλλά για τον δεύτερο η απάντηση

δεν είναι εύκολη. Δηλαδή καταλήγωστην εξή, σχέση:

27(2(τω),δγ, + (γτ,η,),) δγ,- 24 ω/(τ,η,),

Και δεν μπορώ να αποφασίσω αν είναι θετικός ή όχι.

Εδώ αναγκαστικά σταματάει η επίλυση της γενικής αυτής περίπτωσης, καθώς για να

συνεχίσω και να καταλήξω σε λύσεις πρέπει να έχω ένα πρόβλημα με συγκεκριμένα

δεδομένα Π.χ. φόρτισης, μέτρων ελαστικότητας Κ.α. (οστε οι ποσότητες αυτές να

μπορούν να συγκριθούν μεταξύ τους.

Β) φαινόμενα αστάθειας Portevin - Le Chatelier (S < Ο)

Άρα σε αυτήν την περίπτωση (r Int ) < Ο. δΥ < Ο και η ποσότητα Α είναι μεγαλύτερη

από το μηδέν.

Άρα σύμφωνα με την σχέση (Δ) η ποσότητα Ρ είναι αρνητική ( Ρ < Ο ) και στην

κατάσταση αυτή. Όπως επίσης στο ίδιο αδιέξοδο οδηγούμαι και για την ποσότητα D
(εξίσωση (2)). Άρα πάλι δεν μπορώ να καταλήξω σε κάποια τελική απάντηση χωρίς

να έχω συγκεκριμέναδεδομένα κάποιου προβλήματος.

Χάριν πληρότηταςτου προβλήματοςπαρουσιάζω τις λύσεις είτε η ποσότητα D είναι

θετική είτε είναι αρνητική:

Η aPXIK1i κυβικιi εξίσωση axJ + bx2 + cx + d = Ο. μετασχηματίζεται ως:

Υ' + 3ΡΥ + 2η ~ Ο. όπου Υ ~ χ +..'C . (Η)
3,
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};- Για Ρ < Ο και D < Ο. 0\ ρίζες της βοηθητικιίςεξίσωσης είναι οι εξιίς:

... Υl = - 2rcos!
3

.. y~ = + 2rcos(~-~)

.. Υ3 = - 2rcos(~ +~)

όπου 11 ποσότητα r δίνεται από την σχέση: r = +JIPί αν q > ο ή Γ = . .JTPί αν q < Ο

και cοsφ =.!!....,--
Όμως και πάλι αντιμετωπiζω το πρόβλημα που δεν μπορώ να καταλήξω στο τελικό

πρόσημο της ποσότητας q αν δεν γνωρίζω επακριβ(i>ς τις συνθψ,ες του εκάστωτε

προβλιίματος. Σύμωνα με την σχέση (Ε) όπως αποδείχθηκε παραπάνω:

~( Α )' + Α(δΥl)cS (δΥ2)δδΥι;
ιΙ - ~6(tlnt)c 12{τlπη, - - 4(t1l1t)c

εάν S > Ο, έχουμε δύο θετικούς όρους και έναν αρνητικό και εάν S < Ο, έχουμε δύο

αρνητικούς όρους και έναν θετικό.

Ο όρος r λίγο πιο αναλυτικά. βασιζόμενοι στην σχέση (Δ):

Λόγω του μετασχηματισμού (Η), οι τελικές λύσεις του προβλιίματος στην
b _

συγκεκριμενη περιπτωση ειναι της μορφης: χι = YJ . -. αρα:

"
- 2l'cos~ .

2(τiπt)cδΥc+(Υτ Ι ΠΙ)'
χι=

6(rint)c

χ, = + 2rcos(!: _!) 2(τJnt)cδΥc+(ΥΤ Ι ΠΤ)'
-

6(τίπι ),- \3 3,

'π φ) 2(τΙΠΙ)cδΎc+(ΥΤ Ι ΠΙ)'
χ, = • ?rcosj- +- -

6(τΙΠΙ ),• J - .3 3

Αυτές οι λύσεις είναι όλες πραγματικοί αριθμοί.

, Για Ρ < Ο και Ο> Ο, οι ρίζες της βοηθηΤΙ"'-1)ς εξίσωσης είναι οι εξής:

... Υι = - 2rcosh~

.. Υ2 = rcosh(~) + i.J3 rsinh(~)

~ YJ = rcosh(~) - i.J3 rsinh(~)

όπου η ποσότητα r δίνεται από την σχέση: ι' = +ν'ίρϊ αν q > ο ι) Ι' = . JϊPϊ αν q < U

και cοshφ = ~ και ί= R,
Ομοίως δεν μπορ<ο να συνεχίσω τις πράξεις παρά μόνο να γραφτούν οι λί)σεις στην

τελΙΚlί μορφή τους:
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Εικόνα 8.3; Δtάγραμμα τάσης ~ ρυθμους παραμόρφωσης του κράμματος AI-5%Mg
σε θερμοκρασία δωματίου. [P.Hahner, 1993]

10" 10·5 10.... 10--3 10·2

Ε [,.q

170

ΚαταλΙ1γω λοιπόν σε κάποιες εκφράσεις που περιγράφουν τη μέση ΤΙ~I1; του ρυθμού

της πλαστικής παραμόρφωσης λόγω διάτμισης (Υ») για το κρίσιμο σημείο, στο

οποίο γίνεται η αλλαγή του επιπέδου ολίσθησης των διαταραχών ελίκωσης στην

περίπτωση της κόπωσης όπου η μέση εξωτεριΚ1; τάση θεωρείται ίση με το μηδέν.

Η ευαισθησία του ρυθμού παραμόρφωσης (5) σύμφωνα με τον συγγραφέα ορίζεται

ως: S = ~Gt. , δηλαδ1; και πάλι ως η κλίση της καμπύλης στο δtάγραμμα. Άρα στους
'"'' '

ανtόντες κλάδους είναι θετική η ποσότητα αυη;, ενώ στον κατιόντα κλάδο είναι

αρνητική και εκεί συναντάμε τα φαινόμενα αστάθειας με το χαρακτηρισTlκό μπλε

χρώμα (bltie-brittleness). Σύμφωνα με το άρθρο. το φαtνόμενο αυτό οφείλεται στην

«δυναμιΚ1; γείρανση της παραμόρφωσης» (dynamic strain ageing). όπου η κίνηση

Σε κάθε περίπτωση πάντως η εξίσωση μπορεί να παρουσιάσει από μια εώς τρεις

ρίζες. Αυτό το αποτέλεσμα έρχεται σε απόλυτη συμφωνία με πειραματικά

αποτελέσματα, που έχουν δημοσιευτεί στο άρθρο του P.Hahner με τίτλο «Modelling
the spatiotemporal aspects of tlle Ponevin - Le Chatelier etTect» το 1993. Στην

εργασία αυτή παρουσιάζεται το διάγραμμα τάσης - ρυθμού παραμόρφωσης όπως

προέκυψε από πειράματα στο υλικό AI-5%Mg σε θερμοκρασία δωματίου.

Στην συγκεκριμένη περίπτωση ΟΙ ρίζες της εξίσωσης αποτελούντω από δύο

μιγαδικές συζυγείς και μια πραγματική. ΔηλαδΙ1 η μία λύση αV11κει στο σύνολο των

πραγμαηκών αριθμ(ί)Υ ενι:ί) οι άλλες δύο aV11KOUV στο μεγαλύτερο σίΙVOλO των

μιγαδικών αριθμών (που εμπεριέχει και τους πραγματικούς αριθμούς). Οι δύο

μιγγαδικές ρίζες είναι συζυγείς. έχουν άρα το ίδιο πραγματtKό μέρος (rcosh (~) -

2(τΙΙΙΙ)cδΥc+(γrΙllf), ) '" " (=. (Ψ))
6(r fnt}c αλλα αντιθετο προσημο στο φανταστικσ μερος \IVj rSlnh '3 '

φ 2(τιηΙ>cδγc+(ytInt)c
Χι= ~ 2rcosh--

6(tint)C3

(- 2(τΙηι) δγ +(vτΙηι\~ ( )
Χ2 = rCOSll ~) - ~<ri~t>c" - + ιν'3 rsinh ~

'Ψ)
2(τιnt)cδγc+(yt Int)c

- Iv3 rSlnll(~))(3 = rcosl1l - •
6(t1nt )c"
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Ι

Ι

Ι

Ι

Ι

•••••••••••
••



ιβ)

)
11\'
----~-----

lγ)

Ια!

-

των διαταραχών που ολισθαίνουν καθυστερείται/διακόπτεται προσωρινά από εμπόδια

μέσα στον κρύσταλλο. όπως για παράδειγμα λόγω ακίνητων διαταραχών (foI"est
disIocatioJ1s). Δηλαδή οι κινούμενες ατέλειες συγκρατούνται από τις ακίνητες.

Γενικότερα. ανάλογα με τους παράγοντες Π.χ. το ίδιο το υλικό. τη θερμοκρασία. τη

φόρτιση κ.α. που συμμετέχουν στην διαμόρφωση του διαγράμματος τάσης

παραμόρφωσης. μπορεί να έχουμε μία. δύο ή το μέγιστο τρεις λύσεις (εικόνα 8.4α,

8.4β και 8.4γ αντίστοιχα). Λύση αποτελεί το σημείο τομής της καμπύλης φόρτισης με

την καμπύλη απόκρισης.

Εικόνα 8.4: Τυπικό διάγραμμα τάσης - ρυθμού παραμόρφωσης και καμπύλη

φόρτισης ΙδlOκεκομένη γραμμή).

(α) ένα σημείο τομι1ς και άρα μία λύση, (β) δύο σημεία τομής - δύο λύσεις και (γ)

τρια σημεία τομής - τρεις λύσεις.

Από πειράματα έχει αποδειχθεί ότι στην πράξη ότι όταν η ευαισθησία του ρυθμού

παραμόρφωσης (S) είναι θεΤΙΚ11 συνήθως παρουσιάζεται μόνο μία λύση, ενώ όταν

είναι αρνητική έχουμε τρεις λύσεις.

•••
••••
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9. ΕΠΙΒΕΒΑΙΩΣΗ ΜΕΣΩ ΕΠΙΣΤΗΜΟΝΙΚΩΝ ΠΕΡΙΟΔΙΚΩΝ

84

Διάγραιιuα9.1: Μια οικογένεια καμπυλών σκλΙ1ρυνσης σε διάφορες θερμοκρασίες

(όπως σημειώνονται σε κάθε καμπύλη). για γ= 2xlO-3
• εκτός αυη1ς που είναι

σημειωμένη με βελάκι (για θερμοκρασία 4.2Κ) όπου γ=Iο-3 .

Ισελίδα 131, εικόνα 15]

Η ενότητα αυτll έχει ως στόχο την παρουσίαση πληροφοριών και διαγραμμάτων

που έχουν δημοσιευτεί σε επιστημονικές εργασίες και μελέτες και επιβεβαιώνουν την

ορθότητα αποτελεσμάτων της παρούσας διπλωματικής εργασίας.

Η πηγιΙ των διαγραμμάτων που ακολουθούν είναι το άρθρο με τίτλο «Fulldatl1eηtal

aspects ot' Iow anlplitude cycIic deforιl1ation ίη t'ace- centred cubic crysta!s" των

Basinski Z.S. και Basil1ski S.J. (1992), που εκδόθηκε στο επιστημονικό περιοδικό

«Progress ίη lll3terials science", τεύχος 36 (σελίδες 89- J48). Οι συγγραφείς του

πραγματοποίησαν μια μελέτη για την κόπωση με μικρό πλάτος παραμόρφωσης σε

κρυστάλλους χαλκού με συγκεκριμένο προσανατολισμό ([321] σε

κρυσταλλογραφικούς άξονες) για θερμοκρασίες από 4,2 μέχρι 350 Κ, σε αδρανές

περιβάλλον (μη αλληλεπίδραση με άλλους παράγοντες του περιβάυ.οντος).

",

10
CUM!JL.ATI\IE STftAtoI

ο,

θΟ

Σύμφωνα με το άρθρο: «από το διάγραμμα προκύπτει ότι για ένα δεδομένο πλάτος

παραμόρφωσης η είσοδος μας στην κατάσταση κορεσμού συμβαίνει σε μεγαλύτερες

τιμές αθροισΤΙΚ11ς παραμόρφωσης όσο χαμηλότερη είναι η θερμοκρασία."

Είναι μια τυΠΙΚΙ1 απεικόνιση της περίπτωσης που οδηγούμαστε σε σκλήρυνση μέσω

η1ς διαδικασίας της κόπωσης και είναι σε συμφωνία με την θεωρία της κόπωσης,

όπως αυτιι παρουσιάζεται στο αντίστοιχο κεφάλαιο.

Για μια σταθεΡΙ1 τιμιι της τάσης (οριζόντια γραμμή στο διάγραμμα) παρατηρούμε

ότι όσο αυξάνεται η ανηγμένη παραμόρφωση, τόσο μεγαλώνει η κλίση της καμπύλης

στον ανιόντα κλάδο (πριν την σταθεροποίηση της). Αυτό το συμπέρασμα έρχεται σε

πλήρη συμφωνία με το κανονικοποιημένο διάγραμμα του αντιστρόφου του

εφαπτομενικού μέτρου (σελ. 69). από όπου συμπεράναμε ότι η τιμΙ1 του

εφαπτομενικού μέτρου (F:T) αυξάνεται. καθ<ος αυξάνεται η παραμόρφωση (γ).

•••••
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Διάγραμμα 9.2: Ενέργεια ενεργοποίησης για την διαδικασία της κόπωσης,

εκφράζοντας την τάση κορεσμού ως μια συνάρτηση της θερμοκρασίας.

[σελίδα 133, εικόνα 18]

Οι συγγραφείς εξέφρασαν την ενέργεια ενεργοποίησης ως συνάρτηση της

θερμοκρασίας, όπου παίρνει τιμές από 0,175 eV για θερμοκρασία 77,4Κ, μέχρι 0,7
eV για 295Κ. «Η γραμμική συσχέτιση των δύο αυτών μεγεθών υπονοεί ότι για το

εύρος των τιμών θερμοκρασίας που χρησιμοποιήθηκε, η διαδικασία ενεργοποίησης

πρέπει να είναι η ίδια»,

Η ενέργεια αυτή μπορεί να συσχετιστεί με την ελεύθερη ενέργεια του συστήματος,

της οποίας η σχέση αποδείχθηκε αναλυηκά στο κεφ 7 (σελ. 54):

[""h(~)](j - NkoΤιI1 . (Tιr'hI)
.!ό11\11 ~k8T

Στην οποία επιβεβαιώνεται η γραμμική συσχέτιση της ενέργε1ας κω της

θερμοκρασίας.

Σημείωση: ΟΙ δυο αυτές ενέργειες σχετίζοντω με την εσωτεΡ1κή ενέργεια του

συστήματος (αναλυηκά στα αντίστοιχα κεφάλαια), γ1α αυτό κω ης συσχετίζουμε

μεταξύ τους.
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10. Η ΑΝΑΛΥΣΗ ΤΩΝ ΠΑΡΑΤΗΡΗΣΕΩΝ

Στην μΙΚΡΙ1 αυτή ενότητα στόχος είναι η παρουσίαση σε εισαγωγικό επίπεδο του

μικροσκοπίου εκπομΠ11ς ηλεκτρονίων (transnlition electron l11icroscop - ΤΕΜ) που

χρησιμοποιούμε για να μπορέσουμε να παρατηΡιΊσουμε τις διαταραχές μέσα στη

δομή του υλικού. Έχουν παρατεθεί άλλωστε αρκετές εικόνες στην εργασία αυτή από

πραγματικά πειράματα με την χρήση της συσκευής αυτής, της οποίας η συμβολ11

στ/ν έρευνα και μελέτη των διαταραχών είναι ανυπολόγιστη.

Η λειτουργία της βασίζεται στο ότι μια δέσμη ηλεκρονίων εκπέμπεται πάνω σε ένα

πολύ λεπτό μεταλλικό φύλλο με το οποίο ουσιαστικά αλληλεπιδρά και κάποια

ηλεκτόνια απορροφούνται από το υλικό, ενώ κάποια άλλα το διαπερνούν. Χάριν σε

αυτή τη διαφοροποίηση δημιουργείται η εικόνα που μας δίνει το μικροσκόπιο. Η

ΧΡι1ση του είναι ιδιαίτερα πολύπλοκη και απαιτεί την γνώση ειδικcον για την σωστή

λειτουργία του. Το πιο σημαντικό στην μέθοδο αυτή είναι ότι πρέπει να γνωρίζουμε

εξ'αρχι1ς τι θέλουμε να «δούμε» (οστε να κάνουμε τις ανάλογες ρυθμίσεις για να το

καταφέρουμε. Δηλαδή η χρήση του γίνεται στοχευμένα σε κάθε περίπτωση,

σταθμίζοντας την ένταση και τις συχνότητες των ηλεκτονίων. Αν η ρύθμιση δεν

αντιστοιχεί στην «κατάσταση» του δείγματος μας, τότε δεν θα μπορέσουμε να δούμε

τιποτα.

Η ένταση των σκεδαζόμενων ηλεκρονίων, όπως την αντιλαμβάνεται το ίδιο το

μηχάνημα, δίνεται από την σχέση: I(q) = (IΣ7.. ι αj(q)j':) , (Οιονεί ελαστικότητα)
όπου q είναι το διάνυσμα μεταφοράς ορμής (ll10111entull1 transf'er vector) και α .. είναι

η διανυσματική ποσότητα: αJ(q) = ~(ρ) e-lq(ΓΓΓlj, με Ρ την πυκνότητ'α των
ατελειιί)ν στο σημείο r μέσα στον κρύσταλλο.

Θεωρ(οντας απλοποιητικά ότι δεν υπάρχουν συσχετίσεις μεταξύ των ατελειών, η

παραπάνω σχέση παίρνει την μορφή: I"(q) ~ Νlαι (q)I'
Διαιρώντας την ένταση των σKεδαζόμεvωνηλεκρονίων με αυτήν στην περίπτωση

μη συσχέτισης,προκύπτειο λόγος:

1(') C(00 g(r)e-Ψdr + Vρδ(q) (Ι)
!O(q) ρ-οο

όπου ο πρώτος όρος είναι ουσιαστικά ο μετασχηματισμόςFourier της ποσότητας g(r)
και ονομάζεται παράγοντας της δομι1ς. ενώ ο δεύτερος όρος θεωρείται πολύ μικρός

και μπορεί να παραληφθεΙ Δηλαδή χρησιμοποιούμε τον μετασχηματισμό Fol1t'ieJ' για
να «φιλτράρουμε» κατα κάποιο τρόπο τα ηλετρόνια που εκπέμπονται ώστε να τους

δ(οσουμε τα κατάλληλα χαρακτηριστικά για να είναι (<συμβατά» με την δομι1 που μας

ενδιαφέρει. για να μας δώσουν το επιθυμητό αποτέλεσμα - να μπορέσουμε να δούμε

δηλαδή την εν λόγω δομ11.

Η σχέση (1) δηλαδι1 παίρνει την μορφι1: ~~l. = ~ Jg(r)e-Iqrdr
• /v,qJ Ρ

[Ία μεγάλη απόσταση τ, η ποσότητα g(r) δίνεται από την εξής σχέση:

1 e- r,'
g(r) " ""-τ7:

PC2(iJ.T) r

με ξ το μΙ1κος συσχέτισης (correlation length) που είναι μια θεΤΙΚ11 ποσότητα και C2

μια θετική παράμετρος που εξαρτάται από την πυκνότητα τως διαταραχ(ον στην δομή

και από την θερμοκρασία του συστήματος.

Ο λόγος των εντάσεων, με βάση αυτά, απλοποιείται ως:
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Εκτίμηση Fisller για τον παράγοντα της δομής g(r):

lιιr e-'Ι( Ι-1+ Ο (-,-'-)]
n{r/_,

e-rj::'Ir

••
Ι

Ι

11
ιι

11
11
ιι

ιι

ι

11
ιι

ιι

11
11
11
11
11

••

,.. Όταν Τ > Tc. r --+ 00 και σταθερό το';

Τότε παίρνει την μορφή:

g(r) Γ(~-Τ:):2 [1 + Ο (~~;)]
με d=1,2,3 11 διάσταση που έχει ο μετασχηματισμός Fourier

.,. Όταντ-Τc .... t--+οοκαισταθερότοr

Γίνεται ο διαχωρισμός:

• Για d~2: g(r)

• Για d~3: g(r)-

• Για d>3: g(r) ~ ~ ,~:~:) [1+ Ο ω]
Ενώ στο όριο Ι' --+ ω, ισχύουν:

• Για d~2: g(r) " Inr
• Για d~3: g(r) " r-(d-2)

Οπότε, ανάλογα την περίπτωση.γίνονται οι απαραίτητες ρυθμίσεις στο μηχάνημα.

87



••••••
11
11
11
11
11
11
ιι

ιι

ιι

iI
iI
ιι

•
ιΙΙΙ

11. ΣΥΜΠΕΡΑΣΜΑΤΑ ΚΑΙ ΠΡΟΤΑΣΕΙΣ ΓΙΑ ΤΟ ΜΕΛΛΟΝ

Η εργασία αυηΊ έχει ως κεντρικό θέμα τις κρυσταλλικές διαταραχές και την

συμπεριφορά τους υπό συνθιίκες κόπωσης. Η μελέτη των ατελειών μας ενδιαφέρει

πολύ γιατί εφόσον επηρεάζουν σε μεγάλο βαθμό την τελΙΚll συμπεριφορά των

υλικών, πρέπει να ξέρουμε πως συμπεριφέρονται ώστε να μπορούμε να επέμβουμε

κατάλληλα. για να ελένξουμε και να διαμορφώσουμε τις τελικές ιδιότητες των

κρυσταλλικών υλικών. Ενδεικτικά, όπως αναφέρθηκε αναλυτικά στο αντίστοιχο

κεφάλαιο, επαναλαμβάνουμε ότι στα περισσότερα υλικά η διαδικασία αύξησης της

αντοΧιίς βασίζεται στον περιορισμό της κίνησης των ατελείων (βλ. εν ψυχρώ

κατεργασία μετάλλων), Μέσα από τις εικόνες που παρουσιάζονται. που προέρχονται

από πραγματικά πειράματα κόπωσης, επιβεβαιώνεται η ύπαρξη της εν λόγω διάταξης,

καθ(ος επίσης και ο δυναμικός Xαραιm1ρας τους.

Κατασκευάστηκε η αναλογία του μοντέλου του Ising με ένα μοντέλο που

αποτελείται από διαταραχές, είτε ελίκωσης είτε γραμμικές και μελεΤ11θηκαν κάποια

σημαντικά μεγέθη που καθορίζουν την συμπεριφορά του. Π.χ. η εντροπία και

κατασκευάστηκαν τα κανονικοποιημένα διαγράμματα τους. Με βάση αυτά βγΙ1καν

κάποια συμπεράσματα για το πως επηρεάζεται και διαμορφώνεται το κάθε ένα

μέγεθος βάσει των υπολοίπων μεγεθών που εμπλέκονται. Παρατηρείται η συμφωνία

των γνωστών θερμοδυναμικών κανόνων του μακρόκοσμου με τα αποτελέσματα αυτά

του μικροκόσμου. Δηλαδ11 επιβεβαιώνεται η εννιαία συμπεριφορά της ύλης και είναι

πολύ σημαντικό το γεγονός ότι δεν παραβιάζονται βασικές αρχές της Π.χ. εντροπία

πάντα μη-μηδενικό μέγεθος. Η επιτυχία της αντιστοίχισης του μοντέλου μας με αυτό

του Ising φαίνεται στο ότι υπάρχει απόλυτη συμφωνία των μεγεθών, με

χαρακτηριστικότερο όλων την ομοιότητα της μορφ11ς της ελεύθερης ενέργειας για

κάθε πεπερασμένη θερμοκρασία (Τ >0), που λόγω της ομαλότητας της οδηγούμαστε

στο συμπέρασμα ότι στην μια διάσταση το μοντέλο αυτό δεν παρουσιάζει αλλαγή

φάσης (σελ. 48 το Ising και σελ. 61 του υπό εξέταση μοντέλου).

Στη συνέχεια, εξετάστηκε η αλλαγΙ1 επιπέδου ολίσθησης (cross sIip), μια

δυνατότητα κίνησης που έχουν μόνο οι διαταραχές ελίκωσης. Καταλ11ξαμε σε

κάποιες εκφράσεις που περιγράφουν τη μέση τιμ11 του ρυθμού της πλαστικής

παραμόρφωσης λόγω διάτμισης (Ji») για το κρίσιμο σημείο, στο οποίο γίνεται η

αλλαγ11 αΙJΤ11, στην περίπτωση της κόπωσης όπου η μέση εξωτερΙΚ11 τάση θεωρείται

ίση με το μηδέν. Οι εκφράσεις αυτές είναι αρκετά γενικές και αναγκασΤ1κά εκεί

σταμάτησε η επίλυση της γενικευμένης αυΤ11ς περίπτωσης, καθώς για να συνεχίσουμε

και να καταλ11ξουμε σε λύσεις πρέπει να έχουμε ένα συγκεκριμένο πρόβλημα με

δεδομένα Π.χ. φόρτισης, μέτρων ελαστικότητας Κ.α. Γενικά, ανάλογα με τους

παράγοντες αυτούς μπορεί να έχουμε μία, δύο 11 το μέγιστο τρεις λύσεις, κάτι το

οποίο έρχεται σε απόλυτη συμφωνία με πειραματικά αποτελέσματα που έχουν

δημοσιευτεί και παρουσιάζονται αναλυτικά μέσα στο αντίστοιχο κεφάλαιο.

Μέσα από την παρούσα εργασία, εμφανίζονται αρκετές ιδέες για μελλονΤΙΚ11

ανάπτυξη και μελέτη. Μια από αυτές είναι η χΡΙ1ση του δισδιάστατου μοντέλου του

Ising με τον ίδιο τρόπο. δηλαδ11 να δημιουργηθεί αντιστοιχία με μοντέλο από

διαταραχές σε δυο διαστάσεις. Μια ακόμα ιδέα προς περαιτέρω ανάπτυξη είναι η

ΧΡΙ1ση της τριτοβάθμιας εξίσωσης ως προς τον ρυθμό της παραμόρφωσης (κεφάλαιο

8). με εφαρμογll συγκεκριμένων συνθηκών οριακόΝ και περιβάλλοντος. (ί)στε να

βρεθούν οι ακριβείς λύσεις στην πλΙ1ρη μορφ11 τους, κάτι σαν παράδειγμα για τις

κινούμενες διαταραχές ελίκωσης. Θέτοντας συγκεκριμένες συνθΙ1κες οι λύσεις που

θα προκύψουν θα μπορούν να αναλυθούν και να εξηγηθούν σε βάθος βασιζόμενοι
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στα χαρακτηρ\σηκά του προβλήματος της αλλαγΙ1ς επιπέδου ολίσθησης. Τέλος, μια

πιο σύνθετη περίπτωση είναι όταν το πλάτος της εξωτερικής τάσης της

εναλλασόμενης φόρτισης είτε δεν είναι σταθερό, είτε δεν είναι ίσο με το μηδέν.

Αυτή η θειορηση θα επηρεάσει τόσο τα θερμοδυναμικά μεγέθη στα οποία στην

παρούσα εργασία η τάση θεωΡιΊθηκε σταθερή. όσο και την μελέτη των κινούμενων

διαταραχών ελίκωσης.
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