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1 Εισαγωγή

Το θέμα της παρούσας εργασίας είναι να μελετήσουμε το κατά πόσο επιδρα

η επιφάνεια ενός υλικού στην αλλαγή φάσης! αυτού και τί επιπτώσεις έχει

σε αυτό κατά την επαναλαμβανόμενη μηχανική φόρτισή του. Η κόπωση εί­

ναι ένα επιφανειακό φαινόμενο και μας ενδιαφέρει να εςετάσουμε πώς όταν

καταπονεί ένα υλικό το οδηγεί σε ρηγμάτωση (fracture) μέσω της συμπερι­

φοράς των εςαρμώσεων (dislocation) της κρυσταλλικής δομής. Το πρόβλη­

μα προσεγγίζεται με τη βοήθεια των εςισώσεων των Puri και Binder και του

Schrodinger των οποίων η ανάλυση έγινε με τη βοήθεια των αριθμητικών

μεθόδων και συγκεκριμένα με τη μέθοδο των πεπερασμένων διαφορών (fi­

nite difference method). Στα πρώτα κεφαλαια θεωρήθηκεσκόπιμο να γίνει η

αναλυση κάποιων βασικών εwοιώνγια την καλύτερη κατανόησητου προβλή­

ματος κι η παρουσίαση κάποιων στοιχείων για τη μέθοδο των πεπερασμένων

διαφορών.

ι Με τον όρο .. αλλαγή φάσης εννοούμε την εμφάνιση διατεταγμένων κρυσταλλικών

ατελειών που υπόκεινται σε εςαναγκασμένη διάχυση λόγω εναλλασσόμενης φόρτισης (""φάση

.. χωρίς ατέλειες και "φάση" με ατέλειες)
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2 Ανάλυση βασικών όρων

2.1 Κρυσταλλικήδομή των μετάλλων

Η δομή του μετάλλου είναι πολύ μεγάλης σημασίας. Τα μέταλλα έχουν

κρυσταλλική δομή όταν έχουν στερεά μορφή. Ένα μέταλλο αποτελείται από

πολλούςμικρούς κρύσταλλους, έτσι μπορούμενα πούμε ότι έχουν πολυκρυ­

σταλλική μορφή. Μέταλλα, όπως αυτά της χύτευσης, όπου οι κρυσταλλικές

δομές τους είναι ορατές με γυμνό μάτι ή μπορούννα μελετηθούνμε χαμηλής

ισχύος μικροσκόπιοονομάζονταιμακροδομές (macrostructure )[11].
Στη μεταλλουργία χρησιμοποιούνται μικροδομές (microstructure) κρυ­

σταλλικές δομές οι οποίες μπορούν να παρατηρηθούνμε υψηλής ανάλυσης

μικροσκόπιο. Επίσης, αςίζει να σημειωθεί ότι στη μεταλλουργία η λείαν­

ση της επιφάνειας είναι πολύ σημαντική διαδικασία για την αποφυγή της

δημιουργίαςεςαρμώσεων.

Αςίζει να αναφέρουμε κάποιους ορισμούς για την καλύτερη κατανόηση

της κρυσταλλικήςδομής των μετάλλων.

Κρuσταλλική δομή είναι η διάταςη ατόμων στο χώρο που παρουσιάζει

τριπλή περιοδικότητα,δηλαδή υφίσταταιμία δομική μονάδα που επαναλαμ­

βάνεται στις 3 διευθύνσεις.

Στοιχειώδεs κύτταρο είναι η δομική μονάδα, από την οποία προκύπτει

η κρυσταλλική δομή.

Στις σχηματικές παραστάσεις που αποδίδονται με την κρυσταλλική δομή

ή το στοιχειώδες κύτταρο, τα άτομα τοποθετούνται ως μικρές σφαίρες στις

κορυφές.

Κρύσταλλοs ή κρuσταλλίτηs ή κόκκοs (grain) είναι το τμήμα στερεού

που έχει σ' όλη του την έκταση την ίδια συνεχή κρυσταλλική δομή.

Ανάλογα με το πλήθος των κόκκων ενός στερεού διακρίνουμε: μονοκρυ­

στάλλους και πολυκρυσταλλικά υλικά. Τα πλείστα μεταλλικά υλικά είναι

πολυκρυσταλλικά υλικά.

Κρuσταλλικόπλέγμα είναι το σύνολο των άπειρων σημείων στο χώρο που

διατάσσονται έτσι ώστε να αποδίδουν την κρυσταλλική δομή του κρυστάλλου,

Για τον χαρακτηρισμό των κρυσταλλικών πλεγμάτων και συστημάτων α­

κολουθείται η εςής ορολογία:

Κu6ικό: Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι κύβος.

Τετραγωνικό: Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι ορθογώνιο παραλ­

ληλεπίπεδο με βάση τετράγωνο.

Ορθορομ6ικό: Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι ορθογώνιο παραλ­

ληλεπίπεδο με βάση ορθογώνιο.

Ρομ60εδρικό: Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι παραλληλεπίπεδο

με όλες τις έδρες του ίσους ρόμβους.

5



Μονοκλινές : Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι παραλληλεπίπεδο

με τις δύο βάσεις του και το ένα ζεύγος παράλληλων εδρών ορθογώνια. ενώ

το τρίτο ζεύγος παράλληλων εδρών απλά παραλληλόγραμμα.

Τρικλινές : Το γεωμετρικό σχήμα κυψελίδας είναι παραλληλεπίπεδο με

όλες τις έδρες του παραλληλόγραμμα.

ΕςαΥωνικό: Το γεωμετρικό σχήμα του στοιχειώδους κυττάρου είναι ορ­

θό κανονικό εξαγωνικό πρίσμα, η δε κυψελίδα είναι ορθό πρίσμα με βάση

ρόμβο.

Χωροκεντρωμένο: Περιλαμβάνει ένα άτομο στο κέντρο βάρους του στοι­

χειώδους κυττάρου.

Εδροκεντρωμένο: Περιλαμβάνει ανά ένα άτομο στο κέντρο βάρους κάθε

έδρας του στοιχειώδους κυττάρου.

Βασικοκεντρωμένο: Περιλαμβάνει ανά ένα άτομο στο κέντρο βάρους

των δύο βάσεων μόνο του στοιχειώδους κυττάρου.

Μέγιστης πυκνότητας: Χρησιμοποιείται μόνο για το εξαγωνικό πλέγμα.

Πρόκειται για βασικοκεντρωμένο πλέγμα που έχει επιπλέον άλλα 3 άτομα

στο μέσο της απόστασης (ύψος) που ενώνει τα κέντρα βάρους των απέναντι

τριγώνων που σχηματίζονται από τις διαγωνίους των εξαγωνικών βάσεων και

δεν γειτνιάζουν μεταξύ τους (πάνω στη βάση που ανήκουν).
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:

Τα πλείστα των μεταλλικών υλικών κρυσταλλώνονται στους ακόλουθους 3
τύπους κρυσταλλικής δομής:

Κυβικό χωροκεντρωμένο σύστημα (BCC - Bod)T-Centered Cubic).
Κυβικό εδροκεντρωμένοσύστημα (FCC - Face-Centered Cubic).
Μέγιστηςπυκνότηταςεςαγωνικόσύστημα (HCP - Hexagonal Closed-Packed).

(ο) (β)

Σχήμα 2: Κυβικό χωροκεντρωμένο σύστημα (BCC - Body-Centered Cu­
bic)[ll]

(α) (β)

Σχήμα 3: Κυβικό εδροκεντρωμένο σύστημα (FCC2 - Face-Centered Cu­
bic)[ll]

(β)

Σχήμα 4: Μέγιστης πυκνότητας εςαγωνικό σύστημα (HCP - Hexagonal
Closed-Packed) [11]
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2.2 Εςαρμώσειs

Ο αγγλικός όρος "dislocation" στα ελληνικά μπορεί να μεταφραστεί ως δια­

ταραχη, ατέλεια, εςάρθρωση η εςάρμωση και περιγράφειτις ανωμαλίες (ατα­

ςίες) στην κρυσταλλικη δομη των υλικών. Οι ατέλειες αυτές έχουν δεδομένη

μορφη, κίνηση και αλληλεπίδραση μεταςύ τους και με το περιβάλλον. Η

παρουσία αυτών των ανωμαλιών στη δομη ενός υλικού, καθώς και το μέγε­

θός τους, επηρεάζει σημαVΤΙKά τις περισσότερες από τις ιδιότητες του, τόσο

τις μηχανικές (όπως αVΤOXη, σκληρότητα... ) όσο και τις ηλεκτρικές, χημικές

κτλ. Έχει παρατηρηθεί διαφορά μεταςύ της πραγματικης και της θεωρητι­

κης αVΤOXης (πραγματικη αντοχη είναι αυτη που παρατηρούμε πειραματικά

ενώ θεωρητικη αVΤOXη είναι αυτη που προκύπτει από ανάλυση των ατομικών

και μοριακών δεσμών) των κρυσταλλικών υλικών (κυρίως μέταλλα) η οποία

οφείλεται στις δομικές ατέλειες του κρυστάλλου, που έχει ως αποτέλεσμα τη

μείωση της θεωρητικης αντοχης. Επιπλέον, οι παραμορφώσεις ενός στερεού

(κυρίως ελαστικού) υλικού δεν εςαρτώνται μόνο από τη δράση των εςωτερι­

κών φορτίσεων αλλά σε μεγάλο βαθμό και από τις εσωτερικές ατέλειες του

ατομικού πλέγματος των κρυστάλλων. Η πλαστικη παραμόρφωση σε υλικά

με κρυσταλλικη δομη είναι εςαιΡετικά ανομοιογενης, καθώς παράγεται σε

ορισμένες μόνο περιοχές μέσα στο πλέγμα του υλικού. Είναι πλέον γνω­

στό ότι οι αταςίες αυτές συνδέovται άμεσα με τους μηχανισμούς πλαστικης

παραμόρφωσης [5], [6],[13].
Ιστορικά, πρώτος που ασχοληθηκε και ανέπτυςε την θεωρία των ατελειών

αυτών είναι ο Vito Voltera το 1905 (πρoτείνovταςεςι τύπους, βασιζόμενος σε

έναν κύλινδρο με ένα κόψιμο κατά μηκος του και πως αυτός ο κύλινδρος

διαμορφώνεταιμετά την εςάρμωση) [14]. Μέχρι την δεκαετία του 1930, έ­

να από τα πιο δύσκολα προβληματα ηταν να εςηγηθεί η πλαστικότητα των

υλικών σε μικροσκοπικό επίπεδο. Το 1934, σχεδόν ταυτόχρονα, οι Egon
Orowan, Michael Polanyi και George.I.Taylor συνειδητοποίησανότι η πλα­

στικη παραμόρφωσημπορείνα συσχετιστείκαι να εςηγηθείμέσω της θεωρίας

των κρυσταλλικώνατελειών. Στο σημείο αυτό είναι ενδιαφέροννα πούμε ότι

η σχετικη ορολογία :"πλαστικη ροη" (platic flow) παραπέμπει στην ρευστομη­

χανικη.

Υπάρχουν τρεις κατηγορίες διαταραχών :Υραμμικες, ε.i/iκωσης και μικτες.

Ιδιαίτερο ενδιαφέρον παρουσιάζουν οι διάφοροι τρόποι κίνησης τους: η ολί­

σθηση σε επίπεδα slip υπό διατμητικη φόρτιση, η αλλαγη επιπέδων ολίσθη­

σης cross slip που είναι ιδιότητα μόνο των διαταραχών ελίκωσης και τέλος η

αναρρίχησητων γραμμικώνδιαταραχών (dislocation climb).Προφανώςενδια­

φερόμαστε κυρίως για τον πρώτο τρόπο κίνησης (μηχανισμός ολίσθησης) ό­

που έχουμε και τις μικρότερες ενέργειες ενεργοποίησης.
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Σχήμα 5: Οι τρόποι με τους οποίους κινείται μία ατέλεια κατω από την ίδια

ταση[5]

Edge
dIsloca:!on

Ilne

BUfgers .'ector
b

Σχήμα 6: κρυοταλλος με μια γραμμική διαταραχή (το επιπλέον επίπεδο

ατόμων που παρεμβαλεται)[ 12]

Σχήμα 7: Απεικόνιση σε έναν απλό κυβικό κρυοταλλο γραμμικής διαταραχής

και ελικοειδους διαταραχής [http:j jcourses.eas.ualberta.ca]
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Σχήμα 9: Μικρογραφίααπό ηλεκτρονικόμικροσκόπιοόπου ένα λεπτό φύλλο

μετάλλου αφαιρείωι απο το δείγμα μετάλλου (οι ατέλειες βρίσκονιαι κατά

μήκος της ~ωνης ολίσθησης) [5]

Στο πλέγμα των κρυσιαλλικων υλικων υπάρχει ένας πεπερασμένος αριθ­

μός απλειων των οποίων η πυκνότητα και η καωνομή εςαρτάται από ης

θερμοδυναμικές διαδικασίες που έχει υποσιεί σιο παρελθόν. Λόγω της ύ­

παρςης των ατελειων έχουμε την ανάπτυςη τοπικων πεδίων τάσεων και παρα­

μορφωσεων. Οι αιέλειες αυτές περιγράφονωι από ω πεδία αυτά ω οποία δεν

υπακούουν σιο συμ6ι6ασιό των μεωτοπίσεων και δημιουργούν αυπνωηκά

πεδία τάσεων. Γνωρίςονως ω, μπορούμε να προ6λέψουμε την συμπεριφορά

τους.

Ένας απλός τρόπος για να περιγράψουμε και κάπως να μπορέσουμε να

φαντασιούμε ης διαταραχές αυτές. είναι η απόωμη διακοπή ενός επιπέδου

ατόμων σιο εσωπρικό ενός κρυσιάλλου. Τα υπόλοιπα επίπεδα γύρω του

δεν παραμένουν ευθύγραμμα αλλά καμπυλωνουν γύρω από την άκρη του

επιπέδου που έχει διακοπεί έτσι ωσιε η κρυσιαλλική δομή να είναι τέλεια

διαπωγμένη και συμμετρική από ης δυο πλευρές (χαρακτηρισιικό ω σχή­

μα που ακολουθεί). Από μαθημαηκή σκοπιά είναι ένα είδος τοπολογικού

ελαττωματος της περιοδικής δομής που καωλαμ6άνουν ω άτομα σιους τέ-
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λειους κρυσιάλλους. Μια ιδιότητα τους είναι ότι συμπεριφέρονται σαν ένα

ενιαίο σιαθερό σωματίδιο και με αυτόν τον τρόπο μπορούν να μετακινούνται

διατηρώντας ταυτόχρονα την δομή τους. Εξίσου σημαντικό είναι ότι δύο αν­

τίθετης κατεύθυνσης διαταραχές όταν συναντηθούν αλληλοεξουδετερώνονται

(διαδικασία της εκμηδένισης), ενώ μία μόνη της δεν μπορεί να "εξαφανισιεί"',

εκτός αν βρει διέξοδο σε ελεύθερη επιφάνεια ή σε διεπιφάνεια.

Σχήμα 10: Μια διαταραχή (γραμμική) μέσα σιο κρυσιαλλικό πλέγμα

[http:j jmpdc.mae.comell.edu]

Υπάρχουν τρεις τρόποι δημιουργίας των εξαρμώσεων - μηχανισμοί που

ενεργοποιούνται μέσα σιο υλικό :

• Η δημιουργία από αυθόρμητη συμπύκνωση είναι αποτέλεσμα της ρή­

ξης των ατομικών δεσμών κατά μήκος μιας γραμμής μέσα σιο πλέγμα.

Τότε ένα επίπεδο του πλέγματος κόβεται και δημιουργούνται δυο αντί­

θετα, αντιμέτωπα επίπεδα. Για αυτήν την περίπτωση απαιτείται μεγάλο

ποσό ενέργειας ώσιε να έχουμε ταυτόχρονα το σπάσιμο πολλών δεσμών.

• Διαταραχές μπορούν να προκύψουν από ανομοιομορφίες - ανωμαλίες

σια όρια των υλικών, που σιη συνέχεια διαδίδονται προς το εσωτερικό

της δομής.

• Εξαιτίας των μικρών ανωμαλιών - αναβαθμών σιην επιφάνεια των πε­

ρισσότερων κρυσιάλλων, η τάση σε ορισμένες περιοχές της επιφάνειας

είναι πολύ μεγαλύτερη από την συνήθη μέσα σιο πλέγμα και έτσι προ­

ωθούνται σιο εσωτερικό του κρυσιάλλου. Το ίδιο ισχύει και για τα

σύνορα μεταξύ των κρυσιάλλων.
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Χαρακτηριστικό παράδειγμα, όταν ένα μέταλλο αλληλεπιδράσει με ένα οςεί­

διο τότε αυςάνεται σημαντικά ο αριθμός των διαταραχών που δημιουργούνται,

γιατί ουσιαστικά το οςείδιο θέτει την επιφάνεια του μετάλλου υπό πίεση, άρα

σύμφωνα με τα παραπάνω αυςάνονται οι διαταραχές στην επιφάνεια. Γενικά,

όταν οι διαταραχές δεν βρίσκονται κοντά σε κάποιο σύνορο η σε κάποια άλλη

ατέλεια δεν αντιδρούν. Όταν όμως διαταραχθούν πχ αυςηθεί η θερμοκρα­

σία, τότε θα κινηθούν με σκοπό να βρεθούν ςανά σε κατάσταση ισορροπίας.

Αυτό μπορεί να οδηγησει το υλικό σε αστοχία αν υπάρςει μεγάλη συσπείρωση

τους και δημιουργηθεί επιφάνειας ολίσθησης.

Δυνατότητα Κίνησης:

Οι διαταραχές μπορούν να μετακινηθούν εφόσον τα άτομα ενός από τα

γειτονικά επίπεδα σπάσουν τους δεσμούς τους και επανασυνδεθούν με άτο­

μα που βρίσκονται στην άκρη του επιπλέον μικρότερου επιπέδου. Με αυτόν

τον τρόπο το μικρό, εμβόλιμο επίπεδο ατόμων κινείται καθώς μια σειρά από

δεσμούς σπάνε και επανενώνονται. Είναι λογικό ότι η ενέργεια που απαι­

τείται για να σπάσει ένας μόνο δεσμός είναι πολύ μικρότερη από αυτην που

απαιτείται για να σπάσουν όλοι οι δεσμοί του επιπέδου ταυτόχρονα. Πλέ­

ον σε πολλά υλικά οι ατέλειες αυτές θεωρούνται ως "φορείς" της πλαστικης

παραμόρφωσης (επιβεβαιώνοντας 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 διατμητικη

ελαστικη ενέργεια). Χάρη σε αυτές τις ατέλειες τα μέταλλα χαρακτηρίζονται

ως εύπλαστα υλικά. Οι διαταραχές αποτελούν το όριο μεταςύ της περιοχης

που έχει υποστεί ολίσθηση και αυτης που δεν έχει ολισθησει μέσα στο κρυ­

σταλλικό πλέγμα του υλικού.

Σε αυτό το σημείο είναι σημαντικό να αναφερθούμε στο πώς συμπεριφέ­

ρεται ένα υλικό δηλαδη κατά πόσο επηρεάζεται η κρυσταλλικη του δομη όταν

έχει ελεύθερη επιφάνεια από τη μία πλευρά του. πώς όταν βρίσκεται σε επαφη

με ένα άλλο υλικό, αλλά και πώς όταν σε ένα υλικό οι ατέλειες έχουν την ίδια

φορά η αντίθετη. Όπως φαίνεται και παρακάτω, το πώς θα συμπεριφερθούν

οι κρυσταλλικές ατέλειες του υλικού εςαρτάται από το μέτρο ελαστικότητας

(Ε) του καθενός. Είναι σκόπιμο επίσης να αναφέρουμε οτι οι κρυσταλλικές

ατέλειες συμπεριφέρονται σαν τα spins ενός μαγνητικού υλικού.
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Σχήμα 11: Η ατέλεια έλκεται από την επιφάνεια (wall)

Η παραπάνω εικόνα δείχνει την περίπωση που έχουμε ελεύθερη επιφά­

νεια απο τη μια πλευρά και έχει σαν αποτέλεσμα να έλκει τις κρυσταλλικές

ατέλειες. Στις εικόνες (σχήμα 12,13) απεικονίζονταιοι ατέλειες όταν δύο υ­

λικά είναι σε επαφή. Ενώ στα σχήματα 14,15 φαίνεται η συμπεριφοράτων

ατελειών όταν έχουν ίδια ή αντίθετη φορά.

Σχήμα 12: Τα δύο υλικά έχουν διαφορετικό μέτρο ελαστικότητας (Ε) με

αποτέλεσμα αυτό με το μικρότερο να έλκει τις ατέλειες
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Σχήμα 13: Τα δυο υλικά έχουν διαφορετικό μέτρο ελαστικότητας (Ε) με

αποτέλεσμα αυτό με το μεΥαλυτερο να απωθεί τις ατέλειες

_Ι <>

Σχήμα 14: Οταν δυο ατέλειες είναι ομόρροπες απωθουνται

-Ι <>

Σχήμα 15: Οταν δυο ατέλειες είναι αντίρροπες έλκονται
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2.3 Κόπωση (fatigue)

Μας ενδιαφέρει η συμπεριφορά των ατελειων όταν υπόκεινται σε κόπωση

(fatigue), γι αυτό και κρινεται απαραιτητη η συνοπτική περιγραφή του φαι­

νομένου αυτού, όπου η φόρτιση ειναι εναλλασσόμενη και όχι στατική. Το

φαινόμενο μπορεί να παρατηρηθει τόσο μικροσκοπικά όσο και μακροσκοπι­

κά. Επισης, υπάρχουν δυο μεθοδολογιες ανάλυσης που οριζουν το πώς θα

συμπεριφερθει το μέταλλο όταν υποβληθει σε κόπωση: η μια θεωρωντας ότι

δεν υπάρχουν ρωγμές στο υλικό μας και η δεύτερη δέχεται ότι προϋπάρχουν

ρωγμές.

Σε μικροσκοπικό επιπεδο:

Κόπωση συμβαινει όταν ένα υλικό υποβάλλεται σε επαναλαμβανόμενη

φόρτιση - αποφόρτιση. Εάν τα φορτια ειναι πάνω από ένα ορισμένο όριο θα

αρχισουν να δημιουργούνται μικρορωγμές στην επιφάνεια του υλικού λόγω

συσσωρευσης ατελειων. Τελικά όταν το μήκος της ρωγμής θα φτάσει σε ένα

κρισιμο μέγεθος θα επέλθει ξαφνικά η αστοχΙα. Το σχήμα της δομής του

μετάλλου επηρεάζει σημαντικά την διάρκεια ~ωής κόπωσης (fatigue life). Τε­

τραγωνικές οπές ή αιχμηρές γωνιες, οδηγούν σε αύξηση των τοπικων τάσεων

όπου από εκει θα γινει και η έναρξη της ρωγμής λόγω κόπωσης. Αντιθετα

όταν υπάρχουν ομαλές μεταβάσεις στην δομή τότε η αντοχή κόπωσης αυξάνε­

ται. Με τον όρο" διάρκεια ~ωής του υλικού .. (fatigue life) εννοούμε το χρόνο

που απαιτειται ωστε η κύρια ρωγμή να δημιουργηθει και να αποκτήσει το

κρισιμο μήκος της. Ο χρόνος αυτός μετράται σε κύκλους φόρτισης (Nj ) και

οριζεται σύμφωνα με την σχέση:

όπου Λ-ί οι κύκλοι φόρτισης που απαιτούνται για τον σχηματισμό της κύριας

ρωγμής (πρωτη φάση). ενω Νρ ειναι οι κύκλοι φόρτισης της δεύτερης φά­

σης, μέχρι να φτάσει η ρωγμή στο κρίσιμο μέγεθος της. Το χαρακτηριστικό

αποτέλεσμα ειναι η συσσωρευση τοπικής πλαστικής παραμόρφωσης και η

ανάπτυξη ρωγμων μέχρι την τελική αστοχΙα.

Μακροσκοπικό επιπεδο:

Αξιζει να σημειωθει ότι όταν ένα υλικό υποβάλλεται σε κόπωση τότε η τάση

αστοχιας 2 ειναι μικρότερη από αυτή που θα απαιτούνταν αν υπήρχε απλός

εφελκυσμός. Μια αστοχια λόγω κόπωσης πάντα ςεκινάει από μια μικρή ρωγ­

μή η οποια κάτω από επαναλαμβανόμενη τάση αυςάνεται το μέγεθος της.

Όσο η ρωγμή μεγαλωνει, το φορτιο που μπορει να φέρει η διατομή μειωνεται

και έχει ως αποτέλεσμα η τάση στη διατομή να αυςάνεται. Τελικά μόλις φτά­

σει η διατομή σε σημειο που να μη μπορει να φέρει άλλο φορτιο η ταχύτητα

2Τάση αστοχίας είναι αυτή που εφαρμόςουμε και οδηγεί στη θραύση του μετάλλου
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αστοχίας είναι πολύ μεγάλη. Εςαιτίας του τρόπου με τον οποίο εςελίσσεται

η αστοχία, η επιφάνεια χωρίζεται σε δύο περιοχές με τελείως διαφορετικά

χαρακτηριστικά όπως φαίνεται στο παρακάτω οχημα. Στις περισσότερες πε­

ριπτώσεις η επιφάνεια στη περιοχη όπου η ρωγμη μεγαλώνει αργά θα είναι

στιλπνη η μαυρισμένη. Αυτη η μορφη οφείλεται στο ότι οι δύο επιφάνειες της

ρωγμης του μετάλλου τρίβονται μεταςύ τους λόγω της παραμόρφωσης (μπρος

-πίσω) σε κάθε επαναλαμβανόμενο κύκλο. Όταν φθάσει στο τελευταίο στά­

διο και τείνει να αστοχησει, η μορφη που παίρνει η επιφάνεια είναι τραχιά

και ακανόνιστη. Η άλλη πλευρά της επιφάνειας έχει κοκκώδη υφη .Στην

παρακάτω έικονα βλέπουμε το αποτέλεσμα ενός μέταλλου το οποίο έχει υ­

ποβληθεί σε κόπωση όπου το μέγεθος των τάσεων αλλάζει λόγω της διάδοσης

της ρωγμης.

Σχημα 16: Η επιφάνεια θραύσης λόγω κόπωσης συχνά απεικονίζει δύο πε­

ριοχές. Η μία περιοχη είναι χωρίς ανωμαλίες, η στιλπνη, που αντιστοιχεί

στην αργη διάδοση της ρωγμης, και η άλλη ειναι τραχιά η κοκκώδη ανάλογα

το μέταλλο[5]

Ένας από τους πιο σημαντικούς παράγοντες που καθορίζουν τη συμ­

περιφορά σε κόπωση είναι η κατάσταση των διαταραχών στο κρυσταλλι­

κό πλέγμα, καθώς υπάρχουν περιοχές στις επιφάνειες ακόμα και των πιο

λείων μετάλλων που ονομάζονται "επίμονες ~ώνες ολίσθησης .. (persis­
tent slip bands - PSB) και είναι ουσιαστικά οι περιοχές που συσσωρεύ­

εται η πλαστικη παραμόρφωση οι οποίες "επιμένουν" και επανεμφανίζον­

ται στο ίδιο σημείο ακόμα και μετά από επεςεργασία λείανσης της επι­

φάνειας του υλικού. Στις ζώνες αυτές οι διαταραχές μπορούν να κινούν­

ται πολύ πιο εύκολα από ότι στον υπόλοιπο κρύσταλλο με αποτέλεσμα να

δημιουργούνται "βαθμίδες ολίσθησης .. στην επιφάνεια που με την κυκλι­

κη φόρτιση οχηματίζουν χαρακτηριστικές μορφές ενδολισθησεων και εςολι­

σθησεων, από όπου τελικά ςεκινούν πολλές ρωγμές. Μία PBS αποτελείται
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απο ενα μεγάλο αριθμό επιπέδων ολίσθησης (slip planes) τα οποία σχη­

ματίζουν μια επίπεδη πλακοειδή δομή και προκαλούν διάνοιςη εγκάρσιας

τομής μέσα στον κρύσταλλο. Οι ζώνες ολίσθησης μπορούν να παρατηρη­

θούν με το ηλεκτρονικό μικροσκόπιο. όμως αυτές που εμφανίζονται στην

επιφάνεια μπορούν να παρατηρηθούν και με οπτικό μικροσκόπιο [5].

PA.RA.LLEl
SLIP PlANES "", >-.

~
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Σχήμα 17: Cross-slip of a screw dislocation (http:users.encs.concordia.ca)

1&1 • (8)

Σχήμα 18: Σχηματική απεικόνιση ζώνης ολίσθησης απο ηλεκτρονικό μικρο­

σκόπιο [5]
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Σχήμα 19: Ίχνος μίας επίμονης ~ώνης ολίσθησης σω επάνω αριστ:ερό άκρο

[10]

Σχήμα 20: Επίμονη ~ώνη ολίσθησης στ:ο κάτω δεξιά άκροΙ1Ο]
c.!1pm (" m (b)

Σχήμα 21: Σχηματική απεικόνιση PSB[http://ars.els-cdn.com/1
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Σχήμα 22: Συσσωρευμένη πλασηκή παραμόρφωση,με την μορφή: ενδολι­

σθήσεων και εξολισθήσεων [http:/ jfcp.mechse.illinois.edu/media]

Η ομο.δα των υπό εξέταση διαταραχώνπρέπει να πο.ρει μια συγκεκριμένη

μορφή για να μπορέσουμενα την επεξεργαστούμεκαι έτσι στραφήκαμεστο

μοντέλο του Ising, ένα από τα πιο βασικο. μαθημαηκο. μοντέλα της σταη­

στικής μηχανικής όπου με την βοήθεια της εξίσωσης του Kawasaki και την

εξίσωση των Cahn-Hilliard καταλήξαμε στην εξίσωση των Puri και Binder
όπου και προσπαθούμενα εντοπίσουμεποιο. είναι τα πιθανο. σημεία που θα

δημιουργηθούνοι "επίμονεςζώνες ολίσθησης .. ώστε να μπορούμε να προβλέ­

ψουμε τα πιθανο. σημεία που θα δημιουργηθούν ρωγμές. Η ίδια μελέτη έγινε

και με την εξίσωση του Schrodinger. Η αιτία που μας οδήγησε στην μελέτη

της εξίσωσης του Schrodinger είναι όη είναι μια εξίσωση ευρέως γνώστη για

την μελέτη προβλημο.των διο.χυσης και αντίστοιχα στο δικό μας πρόβλημα

μπορεί να μας δώσει πολύ καλο. αποτελέσματα για την κατανομή των ατε­

λειών μεσα σε ένα μέταλλο. Αξίζει να αναφέρουμεόη στα μέταλλα, ανο.λογα

με την φόρηση, τα πιθανο. σημεία αστοχίας μπορεί να είναι παραπο.νω από

ενα.
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3 Ising-model

Το μοντέλο του Ising αναΠΤΙJχθηκεαπό τον φυσικό Emst Ising, το όνομα του

οποίου φέρει. Είναι ένα από τα πιο διαδεδομένα, βασικά μαθηματικάμοντέ­

λα της σιαησηκής μηχανικής και αποτελεί πρότυπο κυρίως για ης αλλαγές

φάσεωνλόγω της ύπαρςηςμαγνηηκούπεδίου. Το μονιέλο αυτό πρωωπαρου­

σιάσιηκετο 1925 σιην διδακωρική διαιριβή του Ising, ο οποίος ασχολήθηκε

με την περίπτωση της μίας διάσιασης, όπου και απέδειςε όη δεν υφίσιαιαι

κάποια αλλαγή φάσης. Βασιζόμενος σε αυτό, οδηγήθηκε σιη λανθασμένη

γενίκευση όη δεν παρουσιάζειαιαλλαγή φάσης σε καμία διάσιαση. Στα χρό­

νια που ακολούθησαν,πολλοί επισιήμονεςασχολήθηκανμε το μοντέλο αυτό,

μελετώνιας το κυρίως σε περισσότερες διασιάσεις. Το μοντέλο Ising σε ένα

τειράγωνο πλέγμα (διδιάσιαιομοντέλο) χωρίς μαγνηηκό πεδίο, λύθηκε ανα­

λυηκά από τον Lans Onsager το 1944. Επίσης έχει αποδειχθείόη υφίσιαιαι

αλλαγή φάσης μειαςύ των καιασιάσεων "τάςης " και "αιαςίας " από ης δυο

διασιάσεις και πάνω [15].
Το μοντέλο αυτό αποτελείιαι από μια ομάδα όμοιων μονάδων που τα Θεω­

ρούμε ως spin καθώς μπορούν να αλλάςουν προσαναιολισμόμόνο κατά την

κατακόρυφη διεύθυνση και μπορεί να είναι άτομα, μόρια ή άλλες διατάςεις,

ανάλογα με την περίσιαση. Αποτελείιαι από Ν δεσμευμένα σημεία ια οποία

σχημαιίζουνένα πλέγμα. Υπάρχουνδιάφορεςμορφές πλεγμάτωνόπως κυβι­

κά, εςαγωνικά Κ.α . Υποθέτονιας ένα ημιάπειρο χώρο με επίπεδη ελεύθερη

επιφάνεια , κάθε κόμβος (i) του κυβικού πλέγματος ανησιοιχεί σε ένα spin
Si = 1 ή -1 το οποίο αναπαρισιά το βαθμό ελευθερίας όπου είναι για άτομο

Α Sj = 1 και για Β άτομο Si = -1. Παρόμοια εικόνα έχουμε και για ης

αιέλειες ι.ι Sj = 1 ) και (Τ Si = -1) καθώς και σε προβλήμαια διάχυσης

(Si = 1 υπάρχει και Sj = Ο δεν υπάρχει το άτομο ή το μόριο) [15],[16]. Στο

μοντέλο του Ising η Hamiltonian εςίσωση είναι η

Ή= -} Σ SiSj - Js Σ ss - ΗΣs - H 1 Σ Si7 J 7,

< i.j > < i,j > 2

bulk surfαce surfαce

Το πρώτο άθροισμα ανησιοιχεί σιο εσωτερικό του μοριακού πλέγμαιος

χωρίς να συμπεριλαμβάνειτην ελεύθερη επιφάνεια, ενώ ο δεύτερος όρος αν­

ησιοιχεί σια spin μειαςύ της ελεύθερης επιφάνειας και της γεηονικής της.

Όμως, χάριν απλότηιας περιορίζεται το φάσμα αλληλεπίδρασηςγια τα πιο

κονηνά γεηονικά spin και Θεωρείιαι όη η ενέργεια αλληλεπίδρασηςσιο επί­

πεδο της επιφάνειας Js είναι διαφορεηκή από την ενέργεια αλληλεπίδρασης

J σιο εσωτερικού του υλικού. Μάλισια όταν J > Ο επικραιεί το φαινόμενο

ωυ φερρομαγνηησμού, ενώ για J < Ο έχουμε την περίπτωση του ανηφερρο­

μαγνηησμού. Προφανώς για όλα τα υπόλοιπα spin που δεν αλληλεπιδρούν
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ισχύει J = Ο. Το κάθε ζευγάρι πρέπει να προσμετράται μόνο μια φορά. Το

γινόμενο των τελεστων SiSj ισούται ειτε με + 1 εάν τα spin ειναι ομόρροπα,

ειτε με -1 στην αντιθετη περΙπτωση. Η επιδραση από τις δυνάμεις τις επιφά­

νειας συμβολιζονται με H 1 ενω στο εσωτερικό του υλικού με Η όπου ειναι η

μεταβολή της Θερμοδυναμικής σύζευςης. Για H 1 Θετικό, η επιφάνεια έλκει

Α-άτομα ενω για H 1 αρνητικό Β-άτομα.
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Σχήμα 23: Διατομή κάθετη στο επιπεδο της επιφάνειας ενός ημιάπειρου

απλού κυβικού Ising μαγνήτη. Στο πλέγμα οι αποστάσεις ειναι a, και οι

σταθερές αλληλεπιδρασης J και Js για το εσωτερικό του υλικού και στην

επιφάνεια αντΙστοιχα. Τα spins μπορούννα προσανατολιστούνσε μια συγκε­

κριμένη κατεύθυνση κατά μήκος του οποιου Θα εφαρμοστει στο εσωτερικό

του υλικού ένα πεδιο Η και ένα αντιρροπο σε αυτό στην επιφάνεια. [4]

Το φαινόμενο του φερρομαγνητισμού ειναι ένα ενδιαφέρον φυσικό φαι­

νόμενο στα στερεά. Σε πολλά μέταλλα τα spin των ατόμων προσανατολι­

ζονται τυχαια στην ιδια κατεύθυνση προκαλωντας μακροσκοπικά μαγνητι­

κή επαγωγή. Το φαινόμενο αυτό εςαρτάται από την κρισιμη Θερμοκρα­

σια: κάτω από την κρισιμη Θερμοκρασια συμβαινει προσανατολισμός σε

μια διεύθυνση, ενω πάνω από αυτή τα spin προσανατολιζονταιτυχαΙα.

Επιπλέον, όταν η Θερμοκρασια του συστήματος ειναι υψηλή, καταργειται η

όποια συμμετρια, όταν τα spins βρίσκονται διατεταγμένα σε καθορισμένες

Θέσεις (ordered), η παράμετρος τάςης τους ειναι διάφορη του μηδενός (πα­

ράμετρος τάςης είναι το συνεχές ανάλογο της μέσης τίμής των spin (Si(t))).
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Ανηθέτως, στην περίπτωση χαμηλής θερμοκρασίας, υπαρχει συμμετρία, τα

spins βρίσκονται σε αταξία και η παραμετροςταξης είναι μηδενική. Για αυ­

τή του την ιδιαιτερότητα, το μοντέλο αυτό είναι χαρακτηριστικόπαραδεΙΥμα

των αλλαγών καταστασηςταξης αταξίας. Η πιθανότητατης καθε διαταξηςτων

spin είναι μια κατανομή Boltzmann. Αναφορικα με τα spin και την διαταξη

τους ισχύουν καποιοι βασικοί κανόνες:

• Μαγνηηκές αλληλεπιδρασεις τείνουν να κανουν τα spins ομόρροπα

μεταξύ τους. Στην περίπτωσή μας έχουμε αλληλεπιδρασειςλόγω ελα­

στιKής ενέργειας.

• Το πώς θα διαταχθούν τα spins είναι ένα τυχαιό γεγονός, όταν η θερμι­

κή ενέργεια τους υπερβεί την ισχύ των μεταξύ τους αλληλεπιδρασεων.

• Μια φερρομαγνηηκή αλληλεπίδραση τείνει να κανει τα spins ομόρρο­

πα, αντίθετα με μία αντιφερρομαγνητική.

• Η ύπαρξη ενός μαγνητικού πεδίου σπαει την συμμετρία τους, δηλαδή

την τυχαιότητα στην κατανομή τους και τα προσανατολίζει.
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4 Ανάλuση τοu μοντέλοu τοu Schrodinger

Σ' αυτό το κεφαλαιο θα ασχοληθούμεμε την εξισωση του Schr6dinger, Ο λό­

γος που ασχολούμαστεμε αυτήν την εξισωση ειναι γιατι ειναι μια απλοποιη­

μένη μορφή της εξισωσηςτων Puri και Binder με την οποια θα ασχοληθούμε

και στο επόμενο κεφαλαιο, Στη εξισωση αυτή παραλειπεται ο μη γραμμι­

κός όρος /3 και αυτό έχει ως αποτέλεσμα την κανει εύκολη στη μαθηματική

της μελέτη [18]. Επισης, αξιςει να σημειωθει ότι η συνοριακές συνθήκες στο

μοντέλο του Schr6dinger δεν παρουσιαςουνδυναμικό χαρακτήρα.

Η εξισωση του Schr6dinger ειναι μια εξισωση διαχυσης (diffusion) η οποια

μας δειχνει πως κατανέμονται οι κρυσταλλικές ατέλειες κυριως στο bulk του

υλικού. Πριν προχωρήσουμεστην εξισωση του Schr6dinger θα ήταν σκόπιμο

να αναλύσουμε την twolG της διαχυσης στα μέταλλα.

Με τον όρο διαχυση εννοούμεπώς κινούνταιτα ατομα και στην συγκεκριμένη

περιπτωση οι κρυσταλλικέςατέλειες μέσα σε ένα στερεό και η συμπεριφορα

τους έχει να κανει με το γεγονός αν ειναι ιδανικό ή όχι το στερεό.

Η εξισωση διαχυσης ειναι

8/ (Χ: t) = ± 82 / (Χ: t) 1 84/ (Χ, t)
8t 8χ2 2 8χ4

Η αρχική συνθήκη (initial condition) της διαφορικής εξισωσης ειναι

/(Χ, Ο) = Ο

(1)

(2)

η συνθήκη αυτή ισχύει μόνο στο εσωτερικό του υλικού.

Η συνοριακές συνθήκες (boundary conditions) της διαφορικήςεξισωσης

ειναι

/(0: t) = 1 (3)

Η φυσική σημασια αυτής της παραπανω συνθήκης ειναι η κανονικοποιη­

μένη αρχική πυκνότητα των dislocation που ειναι συσσωρευμένηστο σύνορο

Χ = Ο. Η πυκνότητα θεωρούμε ότι διατηρειται σταθερή και αυτό συμβαινει

γιατι τα dislocation έλκονται από την ελεύθερη επιφανεια που υπαρχειή από

το υλικό που ειναι διπλα σε αυτό και έχει μικρότερο μέτρο ελαστικότητας.

8
8χ, [.t(x. t)] =0

.1'=0

82
8χ2 [.t(x, t)] = -1

χ=Ο
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Οι δύο παραπάνω συνοριακές συνθήκες όσον αναφορά την φυσική τους ση­

μασία μας δίνουν πληροφορίες για τη ροή των dislocation στο σύνορο. Δε­

χόμαστε ότι τα dislocation ρέουν προς την επιφάνεια λόγω των μηχανικών

πεδίων που αναπτύσσουν.

83
8χ 3 [j(x; t)]

χ=ο

=0 (6)

αριθμητική μέθοδο των πεπερασμένων διαφορών

παρακάτω αποτέλεσμα.

Η φυσική σημασία της τρίτης παραγώγου όταν δεν είναι μηδέν είναι ότι δεν

είναι αραιή η πυκνότητα των dislocation ,δηλαδή ότι αλληλεπιδρούνμεταςύ

τους.

Χρησιμοποιώνταςτην

παίρνουμε τα
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Όπως φαινεται στα παραπανω διαγραμματα η εξισωση μας παρουσιαζει

έντονο δυναμικό χαρακτηρα και μετα απΌ t = 50dt φτανει σε σταθερη κατα­

σταση (steady state). Συγκρινονταςτην αναλυτικη λυση με την αριθμητικη

παρατηρουμεότι καταληγουμεστο {διο αποτέλεσμα.

Σε αυτό το σημειο αξιζει να σχολιασουμεότι στα σημεια που παρουσιαζον­

ται ακρότατα στο διαγραμμα. εκει Θα δημιουργηθουνκαι οι επιμονες ζωνες

ολισθησης (persistent slίp bands) δηλαδη οι περιοχές που συσσωρευονται

οι παραμόρφωσειςκαι Θα ειναι πιθανα σημεια που μπορεινα δημιουργηθουν

ρωγμές.

4.1 Το μοντέλο του Schrodinger με δυναμικό πεδίο (1)

Έγινε δοκιμη εισαγωγης ενός δυναμικου στην έξισωση για να παρατηρησουμε

πως Θα μεταβληθουν τα αποτελέσματα από την επιδραση αυτου. Η διαφορα

στο γεγονός της υπαρξης η μη δυναμικου, το οποιο ειναι διατμητικου τυπου,

ειναι ότι όταν δεν υπαρχει δυναμικό ειναι σαν να έχουμε φόρτιση απλου εφελ­

κυσμου σε κόπωση ενω η υπαρξη του δυναμικου δηλωνει κόπωση σε καμψη

όπου η κλιση των τασεων ειναι μη ομογενης δηλαδη τα dislocation έλκονται

από τις περιοχές που έχουν δημιουργηθει επιμονες ζωνες ολΙσθησης. Κατα

την διαρκεια αστοχιας λόγω κόπωσης το έργο των πλαστικων παραμορφωσε­

ων ειναι συνηθως πολυ μεγαλυτεροαπό αυτό που απαιτειταιγια την αστοχια

λόγω δοκιμης απλου εφελκυσμου. Αυτό πιθανως προκυπτει από το γεγονός

ότι η πλειονότητα από τον κυκλο των πλαστικων παραμορφωσεων ειναι α­

ναστρέψιμεςενω ένα μικρό τμημα παρουσιαζειμη αναστρέψιμεςολισθησεις

και έτσι προκυπτει η αστοχια λόγω κόπωσης. Έτσι, η αντιστρεψιμότητατου

φαινομένου ειναι ο πιο σημαντικός παραγοντας ελέγχου για τις ρυθμισεις

εξαρμωσεων και τις κινησεις στο εσωτερικό του υλικου υπό ανακυκλιζόμενη

φόρτιση, από τις μικρές μη αναστρέψιμεςπαραμορφωσεις.

Η μεταβολη της οnισθέλκοuσαs τάσηs (back stress) Θα προκαλέσει

ανομοιογενειςολισθησειςστην επιφανειακαι Θα γινουν η αιτια εμφανισηςτων

ρωγμων λόγω κόπωσης. Ωστόσο, η αναπτυξη των ολισθησεων που οδηγουν

σε ρωγμές λόγω κόπωσης προκαλουνταιαπό τις επιμονες, μη αναστρέψιμες

παραμορφωσεις .
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Σχήμα 24: Κατανομή γραμμικών διαταραχών που υποβάλλεται σε κάμψη[5]

Η εςίσωση είναι η παρακάτω

8.f(x. t)
8t

Το δυναμικό πεδίο είναι:

1 - Β.τ j(.r;o) 82.f (.τ: t)
(90)2 8.τ 2

(7)

με 90 = 0,3
Οι συνοριακές συνθήκες παραμένουν οι ίδιες με την προηγούμενη ανά­

λυση.
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Τέλος για Β=0,02
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Από τις παραπάνω εικόνες παρατηρούμε ότι όσο μεγαλώνει το Β δηλαδή

η επίδραση του δυναμικού τόσο αυξάνεται το πλάτος της ταλάντωσης. Η αύ­

ξηση του πλάτους έχει ως αποτέλεσμα την ισχυρή συσσώρευση dislocation
και αυτό οδηγεί στην μείωση της ακαμψίαςτου υλικού.
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4.2 Το μοντέλο του Schrodinger με δυναμικό πεδίο (2)

Σ' αυτό το κεφάλαιο έγινε μία προσπάθεια να εισάγουμε ένα άλλο δυναμικό.

Η διαφορική εζίσωση είναι:

8.f(x; t)
8t

1 - Α 2χ2 82 .f (χ. t)

(90)2 8χ2
(8)

Το δυναμικό πεδίο που χρησιμοποιήθηκε είναι:

Όπου .4 = 0.11 ,90 = 0.3.
Οι συνοριακές συνθήκες που χρησιμοποιήθηκαν είναι οι ίδιες με την

προηγούμενη δοκιμή. Τα αποτελέσματα από αυτήν την δοκιμή φαίνοντοι πα­

ρακάτω
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Αυτό που παρατηρουμε στα αποτελέσματά μας ειναι ότι το πρόβλημα μας

παρoυσιά~ει έντονο δυναμικό χαρακτήρα, Για ενδιάμεσες καταστάσεις τα

παραπάνω αποτελέσματα δεν δειχνουν να δημιουργουνται επιμονες ζώνες 0­

λισθησης (persistent slip bands) , Τελικά όμως για χρόνο t = 200dt παρα­
τηρουμε ότι παιρνει ημιτονοειδή μορφή και στα σημεια που παρoυσιά~oνται

τα μέγιστα ειναι και τα πιθανά σημεια που θα δημιουργηθουν επιπονες ζώνες

ολισθησης (persistent slip bands) ,
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5 Θεωρητική ανάλuση τοu μοντέλοu των Puri
και Binder

Τα τελευταίαχρόνια υπήρςεένα τεράστιο ενδιαφέρονθεωρητικάαλλά και πει­

ραματικά σχετικά με το πόσο επηρεάζει η επιφάνεια την αλλαγή φάσης ενός

υλικου. Η παρουσία της επιφάνειας μπορεί να οδηγήσει σε μία μετατόπιση

των τιμών των παραμέτρωνσε σχέση με τις τιμές για τις οποίες παρατηρουνται

αλλαγές φάσης στο εσωτερικό του υλικου. Το φαινόμενο αυτό μπορεί να πα­

ραλληλιστεί με φαινόμενα διαβροχής στην ρευστομηχανική (όπου στην δική

μας περίπτωση έχει να κάνει με το κατά πόσο έλκει ή απωθεί η επιφάνεια τα

dislocation). Δηλαδη με μία αλλαγή φάσης της (περισσευουμενης)ελευθε­

ρης ενέργειας της επιφάνειας όπου μία διεπαφή μεταςυ δυο συνυπαρχόντων

φάσεων αποκολλάται απο την επιφάνεια. Λίγα είναι γνωστά σχετικά με την

κινητική των εν λόγω φαινομένωντάςης υπό την επίδραση των επιφανειών.

Πρόσφατεςμελέτες της κινητικήςτων μορίων έχουν αποδώσειπολλά στοι­

χεία που δεν έχουν αναλυθείσχετικά με την αλληλεπίδρασητης αποσυνθεσης

και διαβροχής. και σαφώς η λεπτομερήςθεωρητική ανάλυση αυτών των φαι­

νομένων είναι πολυ ενδιαφέρουσα. Η μελέτη του Cahn και Hilliard σχετικά

με την spinodal αποσυνθεση στο εσωτερικό του υλικου και άλλες μελέτες

που έχουν γίνει περιστασιακάγια την κινητική ανάπτυςη των στρωμάτων δια­

βροχής προσπαθουν να ερμηνευσουν το φαινόμενο. Τελευταία έχουν γίνει

μελέτες που έχουν ασχοληθεί με μη συντηρητικέςπαραμέτρουςτάςης αλλά

κάτι τέτοιο είναι εκτός του αντικειμένουτης παρουσας εργασίας.

Για τη μελέτη των επιφανειακών επιπτώσεων στη δυναμική των διακυ­

μάνσεων της συγκέντρωσης σε μίγματα. η σωστή επιλογή των συνοριακών

συνθηκών στην επιφάνεια είναι ~ωΤΙKής σημασίας.

Το πρόβλημα έχει αντιμετωπιστείπρόσφατα θεωρώντας ένα Ising μοντέλο

που περιγράφειένα δυαδικό μίγμα, το οποίο παράγει δυναμικές συνοριακές

συνθήκες σε ένα σκληρό τοίχο από την εςίσωση του Kawasaki πράγμα που

διαφοροποιεί το πρόβλημα μας σε σχέση με μελέτες που έχουν γίνει μεχρι

τώρα. Ένα από τα μοντέλα που ασχολήθηκε ο Puri και Binder και εςετά­

~εται και στην παρουσα εργασία είναι το μοντέλο τύπου Β συμφωνα με την

κατάταςη των Hohenberg-Halperin που ισχυει σε διατηρητικέςσυνθήκες (το

συνολοτων ατελειών είναι δεδομένοδηλαδή οι ατέλειες απλά αναδιατάσσονται

μέσα στο υλικό και δεν δημιουργουνταινέες ες αρχής). Ένα απο τα χαρακτη­

ριστικά του μοντέλου αυτου είναι η παρουσία κρίσιμης επιβράδυνσης όσον

αφορά την χρονική εςέλιςη. Αυτή η ιδιότητα είναι πολυ σημαντική ώστε να

μπορέσουμε να κατατάςουμε τα φαινόμενα διαβροχής στην επιφάνεια. Άλ­

λο ένα χαρακτηριστικό του μοντέλου είναι ότι το συστημα που εςετάζουμε

αναπαραστάταιγεωμετρικά ως ένα ημιάπειρο χωρίο.
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Το μοντέλο των Hohenberg-Halperin ισχυει σε ένα δυαδικό μίγμα που

αποτελείται από δυο είδη ατόμων Α και Β (είναι ανάλογο του Ιsίng-σιδηρο­

μαγνητισμου). Κάτω από το κρίσιμο σημείο ΘερμοκρασίαςΤ < Tc • η φάση

του μίγματος χωρίζεται σε μία Α-ισχυρη και μία Α-ασθενη φάση. Η εςίσωση

του δυναμικου μοντέλου για το συστημα είναι μια μη γραμμικη Langevin
στοχαστικη διαφορικη εςίσωση

Dc~:. t) = _ vJU;,. t) + ((r, t)

όπου η παράμετρος τάςης 'l!; = c(r. t) υποδηλώνει την τοπικη συγκέντρωση

σε ένα από τα είδη ατόμων. J(f) συμβολίζει την διάχυση μεταςυ των ατόμων

Α και Β:

- δF
j (τ:') = - ΝΙV --:.----(;:\

(Jc Τ;

όπου Μ είναι η κινητικότητα. Το τοπικό χημικό δυναμικό είναι

δΓ

μ(f)=δ(-)c τ

Η Ginzburg-Landau ελευθερη ενέργεια F {c} συνδέεται με την ελευθερη ε­

νέργεια F

F{c} = Jdr{~KlvcI2 + I(c)}

όπου όπως έχει υποτεθεί ότι η c(f) περιέχει μόνο την χωρική διακυμανση

1 ? 1/ 4
I(c) = - -TC- + -c

2 4

όπου η σταθερά Τ > Ο για Τ < Tc ' Η ίδια συνάρτηση F της ελευθερης

ενέργειας είχε εισαχθεί από τους Cahn και Hilliard στη μελέτη για μεταστα­

Θείς φάσεις. Ο όρος συσχέτισης ( ορίζεται από Θεωρίες ότι έχει Gaussian
κατανομη με μέση τιμη

( (r,t)) = ο

και συντελεστη συσχέτισης

Από τις παραπάνω εςισώσεις προκυπτει η μη γραμμικη εςίσωση διάχυσης.

38



όπου τελικό προκύπτει η

8c ?{'?) 3}- = ΜΥ- (-Λ Υ- - Τ C + 7LC + (
8t

Το μοντέλο αυτό είναι γνωστό ως μοντέλο Β και είναι ένα συνεχές μοντέλο

ανόλογοτου Ising όπου δύο γειτονικόότομαΑ και Β επιτρέπεταινα αλλόξουν

θέσεις μέσα στο κρυσταλλικόπλέγμα με κόποιες συγκεκριμένεςπιθανότητες

μετόβασης. σύμφωνα και με το μοντέλο Kawasaki.
Το μοντέλο που ασχολείταικαι η παρούσα εργασία περιγρόφειένα δυαδι­

κό μίγμα (ABJ. όπου Α και Β είναι οι ατέλειες με αντίθετα διανύσματα Burgers
σε επαφη με μια επιφόνεια. Οι αλληλεπιδρόσειςμεταξύ των ατελειών εμφα­

νίζονται κατό ζεύγη Υ.4.4: ψΒΒ, Υ.4Β σε σε απόσταση Τί, Tj (c η συγκέντρωση

των ατελειών τύπου Α η BJ. Η Hamiltonian εξίσωση είναι

'4 .
~rJ

+(1 - ci)(l - Cj)ΨΒΒ(Ρί' Pj)J

+Σ ['UA(Pi)Ci + 'UB(Pi)(l - Ci)]

και U.4(r;)' UB(ri) είναι οι δυνόμεις που ασκούνταιστα Α και Β ότομα λόγω

της ύπαρξης σκληρης επιφόνειας στο Ζ = Ο. Στην περίπτωση της ελεύθερης

επιφόνειας στο Ζ = Ο είναι φυσικό να θεωρηθεί '11.4(r;) = Ο, '11B(r;) = Ο. Ωστόσο

στη περίπτωση που δεν έχουμε ελεύθερη επιφόνεια αυτό δεν ισχύει. Επίσης

λόγω της έλλειψης συμμετρίας στην ελεύθερη επιφόνεια οι αλληλεπιδρόσεις

κατό ζεύγη ψ.4.4. ψΒΒ, γ.4Β δεν εξαρτώνται μόνο από τη ΣΧετικη απόσταση ri-rj
αλλό και από τα Τί, rj ξεχωριστό. Επίσης οι αλληλεπιδρόσειςφ~.4' φ~B' γ~B

είναι αυτές που ισχύουν διπλό στην ελεύθερη επιφόνεια και διαφέρουν από

τις όλλες. Για την απλοποίηση του μοντέλου θεωρηθηκε ότι οι αλληλεπι­

δρόσεις Υ.4.4, ΨΒΒ' Υ.4Β είναι ανεξόρτητες από την τοποθεσία i,j εκτός και αν

βρίσκονται στο σύνορο Ζ=Ο. Και 7L.4(r;)' 11B(r;) διόφορο του μηδενός για Ζ=Ο.
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Σχήμα 25: Σχηματική απεικόνιση της επιφάνειας ενός δυαδικού (ΑΕ) μίγ­

ματος στο Ζ = Ο (η σκίαση δείχνει ότι αυτό μπορεί να αντιπροσωπεύει ένα

αδρανές σκληρό τοίχο), Διαφορετικά άτομα (απεικονίζονται με κύκλο) και

οι αλληλεπιδράσεις μεταςύ των γειτονικών (και ο τοίχος), σημειώνονται με

διαφορετικούς τύπους γραμμών [2]

Με έναν απλό μετασχηματισμό προκύπτει η κλασική Hamiltonian εςί­

σωση του Ising , Αναλυτικά ο μετασχηματισμός έχει ως εςής

Ci = (1 - 5ί )/2

(5i = ±1)
1 1

Jij = J = "2'ΡΑΒ - 4(ΨΑΑ + γΑΒ)

1 1
J - J - ,r5 (:.-,5 + 'r S

)
ij- 5-"2ΨΑΒ-4ΥΑΑ ';'ΑΒ

Όπου μΑ, μΒ το δυναμικόγια τα δύο είδη ατελειών αντίστοιχα και το Ήο είναι

μια σταθερά που επηρεάζειμόνο σε ενεργειακή κλίμακα,

Επίσης, το ελαστικό πεδίο στο εσωτερικό του υλικού γίνεται (η σχέση δεν

ισχύει στο επίπεδο της επιφάνειας)
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Τελικά η Hamίltonian εςίσωση του Ising είναι

Ή - ΣCίμΑ - Σ(l- Cί)μΒ = Σ JijSjSj - ΗΣSί
<i,j>

-Η1 Σ Sj + Ήο
ί Ε

1st la.yer

Η Hamiltonian του μοντέλου Ising δεν εκφράζει από μόνη της καμία

δυναμική εξέλιξη. Η μικροσκοπική ανάλυση της χρονικής εξέλιξης μιας

δεδομένης διάταξης ατόμων ή spins βασίζεται στο γεγονός ότι τα άτομα ή

τα spins έχουν να ξεπεράσουν φραγμούς δυναμικού ώστε να ανταλλάξουν

θέσεις ή spins. Για να μπορέσει να πραγματοποιηθεί αυτή η ανταλλαγή

η επιπλέον ενέργεια που χρειάζεται προσφέρεται από την θερμική ένεργεια

τον φωνονίων τα οποία υποθέτουμε ότι αποτελούν ένα θερμικό λουτρό σε

θερμοκράσιαΤ όπου το σύστημα έχει καταλήξει. Σε αυτή την περίπτωση η

χρονική εξέλιξη μιας κατάστασης περιγράφεταιαπο μια Markovian εξίσωση

για την κατανομή πιθανοτήτων Ρ({σ}. t)

d
dt [Ρ ({σ }, t)] = - Ρ ({σ }; t)Σ ΗΙ ({σ} -+ {σΙ})+Σ Η! ({σΙ} -+ {σ})Ρ ({σΙ}; t)

{σΙ} {σΙ}

όπου ΗΙ({σ} -+ {σΙ}) είναι η πιθανότητα μεταφοράς απο το {σ} στο {σΙ}

όπου σύμφωνα με το μοντέλο του Kawasaki η αλληλεπίδραση ισχύει μό­

νο μεταξύ γειτονικών spins. Έτσι με αυτόν το τρόπο εισήχθη ο δυναμικός

χαρακτήραςστο μοντέλο και λόγω της ύπαρξης μοριακής κινητικότητας,με­

τέτρεψετην εξίσωση σε μια μερική διαφορική εξίσωση τέταρτηςτάξης η οποία

ισχύει στο εσωτερικό του υλικού (η εξίσωση αυτή είναι όμοια με την εξίσωση

διάχυσηςCahn-Hilliard).
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(11)

όπου t:(z. t) ειναι το συνεχές ανάλογο του μέσου όρου των spin σε χρόνο t και
T s ειναι η βασική παράμετρος της χρονικής κλιμακας του μοντέλου η οποια

εςάρτάται ισχυρά από την θερμοκρασΙα. Στην εςισωση αυτη η απόσταση του

πλέγματος έχει ληφθει ως μοναδιαια, η συγκέντρωση στο εσωτερικό του υλι­

κού ειναι csit = ~ και η θερμοκρασια Τ κοντά στην κρισιμη θερμοκρασια Tc

ειναι Tc = qJ/kB όπου q ειναι ο αριθμός συναρμογής (το J αντιπροσωπεύει

την αλληλεπιδραση μεταςύ των spin και f.' B ειναι η σταθερά του Boltzmann).
Φυσικά, ο λόγος για να εςεταστει η κρισιμη περιοχή ειναι ότι το χαρακτηρι­

στικό μέγεθοςτου προβλήματοςειναι πολύ μεγαλύτεροαπό την απόστασητου

πλέγματος.

Η παραπάνω εςισωση ειναι μια διαφορική εςισωση τέταρτης τάςης ως προς

Ψ και έτσι χρειάςονται 4 συνοριακές συνθήκες. Επειδή το μοντέλο αναφέρε­

ται στον ημιάπειρο χώρο, για Ζ τεινοντας στο άπειρο το Ψ ειναι μηδέν, ενώ

στην επιφάνεια ισχύουν οι παρακάτω σχέσεις.

8 [(Tc ) ,1.(_) 13(_) J 8
2

Ψ(Ζ, t)] __ ο- - - 1 (j) _. t - - '/!." _. t + - ---::---
8Ζ Τ . 3· . Τ 8Ζ2

.:=0

Η εςισωση (11) περιγράφει απλώς το γεγονός ότι η συγκέντρωση τρέχουσα

προς την κατεύθυνση κάθετα προς την επιφάνεια πρέπει να μηδενιστει για

;:; = ο, η οποια ενεργει ως ένα αδιαπέραστο τεΙχος. Ενώ αυτή η εςισωση μπορει

42



να εύκολα να τεκμηριωθεί, η εξίσωση (10), έχει το μεγαλύτερο ενδιαφέρον,

δεδομένου ότι χαρακτηρίζει τα αποτελέσματα της επιφάνειας, ως συνάρτηση

των εξής παραμέτρων:

• (Js διάφορο του J)

• του επιφανειακού πεδίου H 1

• των μονόπλευρων κλίσεων λόγω της απουσίας του υλικού -Ζ κατεύθυν­

ση

Επειδή αυτοί οι όροι δεν είναι όροι διάχυσης αλλά απλού χαλαρωτικού

τύπου είναι σαφές ότι η συγκεκριμένη συνοριακή συνθήκη έχει ως αποτέλε­

σμα να οδηγεί ραγδαία την τοπική παράμετρο τάξης της επιφάνειας σε μία

τιμή που καθορίζεται απο την στατική ισσοροπία στην επιφάνεια. Έχουμε

περιορίσει πλέον την προσοχή μας σε Τ < Te , (όπου το ομοιογενές μίγμα

είναι θερμοδυναμικά ασταθές) και εισάγουμε μία αλλαγή στην κλίμακα των

παραμέτρων όσον αφορά το εσωτερικό του υλικού με το μήκος συσχέτισης ζb

ζb = [2q(1 - T/Tc)]-1/2

h1 = ~~(T/Te)3/2(2q)3/2ςg

9 = 8 [(q - 2); - (q - 1)] ζ~

~( - 4c3
- ι."b

8φ(.τ. t) 82 [ ( 3 1 9 9]
8t = - 8χ2 sgn Tc - T)cb(x, t) - dJ (Χ, t) + 28-φ(χ, t)8x- (Χ > Ο)

Θφ(Ο, t) _ h () adJ(x. t)at - 1 + gφ Ο, t + Ί σχ
χ=ο χ=ο

8 σ2 φ(χ. t)
- [dJ(x. t) - φ(χ, t)3 + '] = ο
σχ ax2

χ=ο
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Η αλλαγή κλίμακας του χρόνου εκφράζει ακριβώς την κρίσιμη επιβράδυν­

ση του μοντέλου Β στη οποία αναφερθήκαμε προηγουμένως. Αυτό δείχνει

ότι το rescaling έχει επιρροή στη εξίσωση στο εσωτερικό του υλικού όχι μόνο

στο ότι αδιαστατοποιείτην εξίσωση αλλά και ότι το εσωτερικότου υλικού είναι

απαλλαγμένοαπό οποιαδήποτεπαράμετρο του συστήματος. Τα 1'1.1' g, γ που

εμφανίζονται στην πρώτη συνοριακή συνθήκη, συνδέονται με το αν έχουμε

φαινόμενο διαβροχής ή όχι δηλαδή στην περίπτωση μας αν έλκονται τα dis­
locations από την επιφάνεια ή απωθούνται.
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IO,IW
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Σχήμα 26: Τα διαγράμματα παρουσιάζουν την αλλαγή φάσης ενός

υλικού[2][8]

Στα παραπάνω διόγραμμα παρουσιάζεται η αλλαγή φόσης ενός υλικού.

Αρχικά να αναφέρουμε ότι υπάρχουν τέσσερις καταστάσεις,wet (W), incom­
pletely wet (IW), dry (D), incompletely dry (1D). Το διάγραμμα είναι συμ­

μετρικό ως προς τον οριζόντιο άξονα h1 /Ί = Ο και χωρίζει την wet από την

dry κατάσταση.Για 9/~/ < -2 η μετάβαση είναι μετάβαση διαβροχής δεύτε­

ρης τάξης. στο σημείο gtl: = -2 και lllt/~( = ±2 είναι το κρίσιμο σημείο

διαβροχής. Για 91Ί > 2 η μετάβαση διαβροχής είναι πρώτης τάξης, επίσης ό­

πως φαίνεται στο διόγραμμα υπάρχουν και στις δύο φάσεις (wet, dry) ευθεία

γραμμή (hi~) 1I = -gl ,) και η παραβολική hi~) 1I = 1 + (g/2~()2 . Μεταξύ
της παραβολικής και της διακεκομμένης ευθείας υπάρχει nonwet μεταστα­

Θής κατόσταση, ενώ μεταξύ της διακεκομμένηςκαι της ευθείας υπάρχειwet
μετασταθήςκατάσταση. Οι λόγοι 111/~/ και gl Θα καθορίσουνκαι στην ανά­

λυση που κάνουμεπαρακάτω σε ποια περίπτωση ανήκει η επιφάνεια η οποία

εξετάζουμε.
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6 Αριθμητική ανάλuση τοu μοντέλοu των Puri
και Binder

Αιμό το κεφάλαιο σκοπό έχει να μας παρουσιάσειτην επιδραση της επιφά­

νειας σε ένα μιγμα (binary mixtrure ΑΒ), δηλαδή πώς τα στοιχεια ειτε από

το Α ειτε το Β έλκονται ή απωθούνται από την επιφάνεια (ανάλογα για τις

κρυσταλλικές ατέλειες έλκονται ή απωθούνται από την επιφάνεια). Το πώς

Θα επιδράσει η επιφάνεια στο εσωτερικό του υλικού εςαρτάται από το αν η

Θερμοκρασιαπου υπάρχει στο εσωτερικό του ειναι πάνω ή κάτω από την κρι­

σιμη ΘερμοκρασιαTc . Επισης η Θερμοκρασια στο εσωτερικό του υλικού αλλά

και η κρισιμη Θερμοκρασια που έχει κάθε μέταλλο ειναι τα στοιχεια που Θα

καθορισουν το αν η επιφάνεια έλκει τις ατέλειες ή τις απωθεΙ

Όπως γνωριζουμε η κρισιμη Θερμοκρασια γενικά παιζει καθοριστικό ρόλο

σε μετάβαση από κατάσταση αταςιας σε κατάσταση τάςης. Το ιδιο συμβαινει

και με την παρουσια επιφάνειας. Ένα φαινόμενο το οποιο μπορούμε να χρη­

σιμοποιήσουμε για να καταλάβουμε τι περιμένουμε να συμβει εςαιτιας της

ύπαρςης επιφάνειας ειναι αυτο του σιδηρομαγνητισμού. Έτσι περιμένουμε

ότι όταν ένας σιδηρομαγνήτης ειναι σε επαφή με μια επιφάνεια τότε η επιφά­

νεια μπορει να ταςινομήσει τα spins σε μια συγκεκριμένηκατεύθυνση, όταν

Τ > Tc στην επιφάνεια τεινει να δημιουργηθει μαγνητικό πεδιο όπου στο

εσωτερικό του υλικού μηδενΙζεται. Αντιθετα στην περιπτωση που Τ < Tc τότε

στο εσωτερικό του υλικού δημιουργούνται αυθόρμητα τομεις μαγνήτισης με

αποτέλεσμα να υπάρςει μια ενδιαφέρουσα αλληλεπιδραση μεταςύ επιφάνειας

και εσωτερικού. Παρόλο που επιφανειακά μαγνητικά πεδια δύσκολα εμφανι­

ζονται στην πράςη δεν πρέπει να ςεχνάμε ότι το μοντέλο Ising ειναι ισοδύναμο

με το μοντέλο πλέγματος αεριου ενός ρευστού και τότε το αντιστοιχο των επι­

φανειακών μαγνητικώνπεδίων ειναι η δυναμική ενέργεια μεταςύ τοιχώματος

(v.rall) και των απορροφούμενων ατόμων του αερΙου.

Τώρα όσο αφορά τα δυαδικά μιγματα (ΑΒ) σε επαφή με μια επιφάνεια

τα οποια περιγράφουν την συμπεριφορά των dislocation έχουμε να πούμε

τα εςής : η επιφάνεια συνήθως παρουσιάζει μια προτιμητέα έλςη για κάποια

απο τα δύο συστατικά, το οποιο οδηγει στη δημιουργια ενός στρώματος α­

πό το συστατικό αυτό στην επιφάνεια. Αυτό το φαινόμενο ειναι πολυ γνωστό

στη ρευστομηχανική στη περιπτωση διαβροχής. Για Τ < Tc όπου ειναι η

περιπτωση που Θα ασχοληθούμε, το εσωτερικό του υλικού ειναι αυθόρμητα

ασταθές και διασπάται μέσω του γνωστού μηχανισμού spinodal διάσπασης

σε Α πλούσιες και Β πλούσιες περιοχές. Κοντά στην επιφάνεια υπάρχει μια

αλληλεπιδραση μεταςύ των δύο μηχανισμών δηλαδή του μηχανισμού εμ­

πλουτισμού της επιφάνειας και του μηχανισμού spinodal διάσπασης. Αυτή

η αλληλεπιδρασηέχει ως αποτέλεσμαεπιφάνειακαπροσανατολισμενακύμα-
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τα spinodal διασπασης που προέρχονται από την επιφανεια και διαδίδονται

στο εσωτερικό του υλικού [1][2].
Στην παρούσα εργασία εξεταζεται η περίπτωση που η θερμοκρασία είναι

κατω από την κρίσιμη θερμοκρασία Τ < Tc '

Η εξίσωση των Puri και Binder είναι

8I~x. t) = _88
2

? [sgn(T~ _ T)f(x. t) - /3(χ. t)
t χ-

+182 f(x. t)8x2] (Χ > Ο) (12)

Επειδή όπως είπαμε παραπανω στην παρούσα εργασία εξεταζουμε την περί­

πτωση όπου Τ < Tc ισχύει sgI1(Tc - Τ) = +1.
Η αρχική συνθήκη (initial condition) της διαφορικήςεξίσωσης είναι

f(x, Ο) = Ο

η συνθήκη αυτή ισχύει μόνο στο εσωτερικό του υλικού.

Οι συνοριακές συνθήκες του προβλήματος είναι

(13)

8f(0, t) _ 7 j'(O) " 8/(χ, t)
8 - 11 + 9 ,t + ϊ 8t Χ

_ (1) ~ 82 f (Χ, t)
4 8χ2

χ=ο χ=ο

χ=ο

(14)

8 3 82.f (Χ. t)
8χ [j(x, t) - f(x. t) + 8χ2 ]

χ=ο

71,1 = ~~ (Τ/τc )3/2(2q)3/2 ξg

9 = 8 [(q - 2)~ - (q - 1)] ξ;

ι = 4ξ;

=0 (15)

Επειδή η περίπτωσηπου εξεταζουμεείναι στέρεη κατασταση (μέταλλακαι όχι

ρευστά στα οποία αναφέρεταιγενικα το μοντέλου) η διαφορα μεταξύ \vet και
nonwet είναι πολύ μικρή. Στην περίπτωσήμας αυτό που μας ενδιαφέρειείναι

κατα πόσο η επιφανεια έλκει τα dislocation (νJet) και κατα πόσο τα απωθεί
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(dry). Μερικές περιπτώσεις που έλκονται τα dislocation από την επιφάνεια

είναι για παράδειγμα όταν δεν υπάρχει άλλο υλικό που να συνορεύει με το

υλικό που εξετάζουμε, δηλαδή υπάρχει αέρας. Μια δεύτερη περίπτωση είναι

όταν η επιφάνεια του υλικού είναι πιο μαλακή (soft) από το εσωτερικό του.

Αντίθετα τα dislocation απωθούνταιαπό την επιφάνειαόταν σε αυτήν υπάρχει

ένα οξείδιο. Το οξείδιο έχει μεγαλύτερομέτρο ελαστικότηταςαπό το μέταλλο

και αυτό έχει ως αποτέλεσμανα απωθεί τα dislocation από την επιφάνεια και

να τα σπρώχνει προς το εσωτερικό του υλικού.

Ένας άλλος παράγονταςπου επηρεάζειτην επιφάνεια είναι το πόσο καλά

λειασμένη είναι. Με το να λειάνουμε καλά την επιφάνεια απομακρύνουμε

τυχόν μικρορωγμές και έτσι προστατεύουμετο υλικό μας από το να προχω­

ρήσουν οι ατέλειες προς το εσωτερικό του υλικού.

Παρακάτωπαρουσιάζονταιτα αποτελέσματααπο την αριθμητικήανάλυση

του προβλήματοςανάλογα με την συνθήκες που επικρατούνστην επιφάνεια.

Το διάγραμμα (σχήμα 26) μας βοηθάει στο να προσδιορίσουμε τις συνθή­

κες wet ή dry. Αυτό που παρουσιάζεταιστα διαγράμματα είναι η μεταβολή

της σχετικής πυκνότητας των ατελειών συναρτήσει της απόστασης από την

ελεύθερη επιφάνεια. Επίσης, πρέπει να σημειωθεί ότι εξετάστηκε η σταθε­

ρή (steady state) κατάσταση του προβλήματοςτου Binder, ο λόγος είναι ότι

το πρόβλημα που μας ενδιαφέρει είναι η υψίσυχνη κόπωση και το φαινόμε­

νο αυτό χρειάζεται πολύ χρόνο για να παρουσιασθούντα αποτελέσματαπου

περιγράφουμε.

Η πρώτη περίπτωση που εξετάσθηκε είναι μία nonwet στατική ισορροπία

για Ι 4, 9 = -4, Ιι = 4, δηλαδή ΙΙ/Ί = 1, g/ = -1.
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0.4 Ci

•e
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e ::f-----·---· \·--·--------···-·-·····--1-----·
-0.6 "e /

-0.8
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Έπειτα εξετάσθηκε περιπτωση για ~( = 4, 9 = -4, lι = ,δηλαδή ll/I = 2,
g/Ί = -1, όπου ειναι μια wet στατική ισορροπια .

1.sΓ......---,;- ..
1-
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""CI..----------.-------------
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Μια τριτη περιπτωση ειναι για Ί = 4, .9 = -4, h = 2, δηλαδή Ιι/ ιι = 0.5,
9/ Ί = -1, υπάρχει incompletely wet(IW) στατική ισορροπια .

,
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Συγκρινονταςτα παραπάνω διαγράμματαπαρατηρούμετο πώς επιδρά η

επιφάνεια στο εσωτερικό του μετάλλου ανάλογα με τις συνθήκες που υπάρ­

χουν σ' αυτήν. Κρατώντας το λόγο g/~( = -1 σταθερό και αλλάζονταςτο ll/"Y
εξετάζεται ένα εύρος φάσεων. Αλλάζοντας τις συνθήκες επιφάνειας στο πρώ­

το διάγραμμα έχουμε μια ενδιάμεση τιμή, στο δεύτερο παρατηρούμε οτι η

επιφάνεια έλκει τις ατέλειες προς αυτήν ενώ στο τριτο οι ατέλειες απωθούνται

από την επιφάνεια προς το εσωτερικό του υλικού.

Τα σημεια που παρατηρούνται τα μέγιστα ειναι αυτά στα οποια πιθανόν

να δημιουργηθούν επιμονες ζώνες ολισθησης (persistent slip bands) άρα

και τα σημεια που κινδυνεύουνπερισσότερονα δημιουργηθούνρωγμές. Κα­

ταληκτικά οι τρεις παραπάνω περιπτώσεις μας δειχνουν το πώς αλλάζοντας

τις συνθήκες που επικρατούν στην επιφάνεια ενός μετάλλου, αλλάζονταςτην

θερμοκρασια που επικρατει στο εσωτερικό αυτού, αλλάζουν και οι πιθανές

θέσεις συγκέντρωσης ατελειών. Επειδή όπως δειχνουν τα παραπάνω αποτε-
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λέσματα οι συνθήκες που επικρατούν στην επιφάνεια παί~oυν καθοριστικό

ρόλο. έγινε μία προσπαθεια να εςέταστούν και άλλες περιπτώσεις όπου θα

φαίνονται στο παράρτημα.

7 Σuμπεράσματα και προτάσειs για το μέλλον

Το κεντρικό θέμα της παρούσας εργασίας είναι η μελέτη δύο μοντέλων διά­

χυσης ατελειών σε μέταλλα που υπόκεινται σε υψίσυχνη κόπωση. Η μελέτη

των ατελειών μας ενδιαφέρει γιατί επηρεά~oυν σε σημαντικό βαθμό την τελική

συμπεριφορά των υλικών. Από την άλλη η κόπωση μας ενδιαφέρει γιατί είναι

ένα φαινόμεμο που πλήττει τα μέταλλα και έτσι δημιουργούνται ρωγμές. Τα

δύο μοντέλα που μελετήθηκαν παρέχουν τη δυνατότητα να προσδιορίσουν

τις πιθανές ςώνες ολίσθησης που είναι και οι πιθανές θέσεις δημιουργίας

ρωγμής. Το γεγονός αυτό είναι πολύ σημαντικό γιατί αν μπορούν να προσ­

διοριστούν οι επίμονες ςώνες ολίσθησης τότε θα μπορούν να ληφθούν και τα

κατάλληλα μέτρα για την αποφυγή τους. Τα δύο μοντέλα που εςετάστηκαν

είναι του Schrodinger και των Binder και Puri.
Το μοντέλο του Schrbdinger μας δείχνει πως κατανέμονταιοι κρυσταλλι­

κές ατέλειες κυρίως στο εσωτερικότου υλικού. Πολύ σημαντικόςπαράγοντας

για το πώς θα διαταχθούνοι ατέλειες είναι οι συνθήκες στην επιφάνεια του υ­

λικού. Επίσης. όπως φάνηκε και στο κεφάλαιο 4. ένας δεύτερος παράγοντας

για την διάταςη των ατελειών είναι η ύπαρςη ή μη δυναμικού πεδίου, όπως

είπαμε και στο κεφάλαιο που μελετήθηκε το μοντέλο η ύπαρςη δυναμικού

οδηγεί στο να έλκονται οι ατέλειες από τις περιοχές που έχουν δημιουργηθεί

επίμονες ςώνες ολίσθησης.

Το δεύτερο μοντέλο που εςετάστηκε είναι των PUli και Binder. Όπως

παρατηρήθηκε και στο κεφάλαιο 5. αυτό το μοντέλο μας δείχνει πόσο πο­

λύ μπορούν να επηρεάσουν οι συνθήκες που υπάρχουν στην επιφάνεια του

μετάλλου αλλά και πώς η θερμοκρασίαπου υπάρχει στο υλικό σε σύγκριση

με την κρίσιμη θερμοκρασία αυτού. Χρησιμοποιώνταςτο μοντέλο του Ising
που μας δείχνει την σχέση αλληλεπίδρασηςτων ατελειών σε ένα επιφανειακό

πλέγμα και με την βοήθεια της εςίσωσηςτου Ka~rasakiπου εισάγει τον δυνα­

μικό χαρακτήρα στο μοντέλο και την εςίσωση των Cahn-Hilliard όπου είναι

μία εςίσωση διάχυσης καταλήςαμε στην διαφορική εςίσωση των Binder και

Puri που μας δείχνει πως διατάσσονταιοι ατέλειες ανάλογα με τις συνθήκες

που υπάρχουν στην επιφάνεια του υλικού.

Αυτό που αςί~ει να σημειωθεί είναι ότι ο σκοπός της μελέτης και των δύο

μοντέλωνείναι να παρατηρήσουμεπως διατάσσονταιοι ατέλειες και ποια είναι

τα πιθανά σημεία που θα δημιουργηθούνοι επίμονες ςώνες ολίσθησης άρα

ποιο είναι το σημείο που θα δημιουργηθείρωγμή. Όπως έγινε αντιληπτό και

49



από την παραπάνω ανάλυση, οι συνοριακές συνθηκες είναι ένας καθοριστικός

παράγovτας για το πού πιθανόν να δημιουργηθεί ρωγμη. Άρα λαμβάνοντας τα

κατάλληλα μέτρα όπως για παράδειγμα την καλη λείανση του μετάλλου η την

αποφυγη ύπαρξης κάποιου οξειδίου στην επιφάνεια του υλικού μπορούμε

να προστατεύσουμε το μέταλλο από το να προχωρησουν οι ατέλειες προς το

εσωτερικό του.

Μέσα από την παρούσα εργασία, εμφανίζovται αρκετές ιδέες για μελλον­

τικη ανάπτυξη και μελέτη. Μια από αυτές είναι η περαιτέρω μελέτη των

συνοριακών συνθηκών γιατί όπως δείχνει κυρίως το δεύτερο μοντέλο, λόγω

της μορφης της διαφορικης εξίσωσης δείχνει να έχει μεγάλο "πλούτο" ως

προς την ευαισθησία στις συνοριακές συνθηκες. Επίσης, η μορφη των συνο­

ριακών συνθηκών μπορούν περιγράψουν πολλές περιπτώσεις ως προς το πώς

πρόκειται να συμπεριφερθούν οι ατέλειες.
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Α.Ι Περαιτέρω μελέτη συνοριακών συνθηκών

Αυτό το κεφαλαιο σκοπό έχει να παρουσιασει την έυαισθησία' του προβλήμα­

τος ως προς τις συνοριακές συνθήκες.

Η εξίσωση των Puri και Binder παραμένει ίδια και για τις τρεις περιπτώ­

σεις.

8.f~:. t) = _ ::'2 [sgn(Tc - T).f(x. t) - .f3(x. t)

+~82 .f(x, t)8x2] (Χ > Ο) (16)

Αρχικα έγινε ανό.λυση του προβλήματος όχι σε ένα ημιαπειρο χώρο αλλα

ένα πεπερασμένο που έχει μήκος L [3].

Η αρχική συνθήκη (initial condition) της διαφορικής εξίσωσης είναι

Ι(Χ· Ο) = Ο (17)

η συνθήκη αυτή ισχύει μόνο στο εσωτερικό του υλικού.

Στην περίπτωση αυτή οι συνοριακές συνθήκες που χρησιμοποιήθηκαν

είναι οι εξής:

8.f(0, t) _ h .f(0) 8.f(x, t)
!:) - 1+g .t +, !:)

ut υΧ
χ=ο

χ=ο χ=ο

(18)

~[.f( ) - Ι( )3 8
2
.f(x, t)]

;:;) Χ, t Χ, t + ;:;)?

υΧ uX-

8f(L. t) _ 1 f(L )_Λ 8.f(x. t)ot -"1 + 9 , t Ι 8~'
x=L

χ=ο

=0 (19)

x=L

(20)

~[J'( ) - Ι( )3 82 f(x. t)]
8χ Χ, t Χ, t + 8χ2
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Το αποτέλεσμα απο την αριθμητική ανάλυση είναι το ακόλουθο.

1.50--------,-----,-------------,-------,--------,

0.5

i-

-0.5

-1
Ο 1.25

Στην δεύτερη περίπτωση ισχύουν οι ακόλουθες συνοριακές συνθήκες

8
στ [j(X, t)]

χ=ο

= 0.001 (22)

j(O:t)=l

8j(0, t) _ Ι- (() 8j(x: t)
8t - Ll +.9. Ο. t + ι 8χ

χ=ο

χ=ο χ=ο

(23)

(24)

~[j( ) _ j( )3 82 Ι(Χ· t)]
~ Χ, t Χ. t + ~?
υΧ υΧ-
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το αποτελέσμα απο την αριθμητική ανάλυση είναι

0.8
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Τέλος έγινε δοκιμή κάποιωνάλλων συνοριακώνσυνθήκων. οι οποίες είναι:

8
8χ [j(x. t)]

χ=ο

= -0.00001 (26)

/(0. t) = 1

8f(O, t) 8f(x, t)
8t = 711 + gf(O, t) + 8χ

χ=ο

χ=ο χ=ο

(27)

(28)

8 3 ι 82f (Χ, t)
f)x [j(x. t) - f(x, t) τ 8χ2 ]

χ=ο

το αποτελέσμα απο την αριθμητική ανάλυση είναι

06-

Ο 6 ~
04 -

·02-

·04 r

-05Γ
-ο 8 ~
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Α.2 Η μέθοδοs των πεπερασμένων διαφορών

(finite difference method)

Η μέθοδοςτων πεπερασμένωνδιαφορών (finite difference methods) είναι από

τις παλαιότερες και πλέον συνηθισμένεςκαι διαδεδομένεςυπολογιστικέςτε­

χνικές επίλυσης διαφορικών εςισώσεων με ·πλήθος εφαρμογών στην φυσική,

στην μηχανική και σε άλλες επιστήμες. Στο σημείο αυτό θα δώσουμε μία

πρώτη συντομη και γενική περιγραφή της μεθόδου που ισχυει για συνήθεις

και μερικές διαφορικές εςισώσεις. Το συνεχές πεδίο ορισμου Ρ, όπου oρί~ε­

ται η μερική διαφορική εςίσωση αντικαθίσταταιαπο ένα πεπερασμένοαριθμό

σημείων Rh , όπου το Rh ς;; R και παράλληλα το όριο S του πεδίου ορισμου

αντικαθίσταται από ένα πεπερασμένοαριθμό σημείων Sh που μπορεί να ανή­

κουν ή και να μήν ανήκουν στο R+ S. Για κάθε σημείο Ρ του Rh διατυπώνετι

μια αλγεβρική εςίσωση που περιλαμβάνει την τιμή της εςαρτήμενης μετα­

βλητής στο σημείο Ρ και σε γειτονικά σημεία του Ρ εντός των Rh και Sh. Η

αλγεβρική εςίσωση oνoμά~εται εςίσωση πεπερασμένων διαφορών και αποτελεί

προσέγγιση της μερικής διαφορικής εςίσωσης στο σημείο Ρ. Η μεθοδολογία

διατυπωσης και η μορφή της αλγεβρικής εςίσωσης εςαρτώνται άμεσα από την

εφαρμo~όμενη μέθοδο πεπερασμένων διαφορών. Εάν υπάρχουν Ν σημεία στο

Rh προκυπτει ένα συστημα Ν αλγεβρικών εςισώσεων με Ν αγνώστους. Οι αλ­

γεβρικές εςισώσεις που πρoσεγγί~oυν τις μερικές παραγώγους της διαφορικής

εςίσωσης πρoκUπτoυν με δυο τρόπους: τη σειρά Taylor και την πολυωνυμική
προσέγγιση. Παρακάτω θα δοθουν οι μορφές των πεπερασμένωνδιαφορών

που παίρνουν οι τέσσερεις πρώτες τάςεις μερικών παραγώγων.

of(x)
ΟΧ

02/(2')
οχ2

f(x + Δχ) - /(χ - Δχ)

2Δχ

/(χ + Δι) - 2Ι(Χ) + /(χ - Δχ)

Δχ2

f(x + 2ΔΧ) - 3f(x + ΔΧ) + 3f(x) - f(x - ΔΧ)

Δχ3

f(x + 2Δχ) - 4f(x + Δχ) + 6f(x) - 4f(x - Δχ) + f(x - 2ΔΧ))

Δχ4
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Α.3 Matlab

funCLion [E]=modelo2(N)

if(nargin==O)
Ν=100;

Κ=200;

end

•

9

10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

Ν=100;

ο arithmos twn epana1hpsevn ws pros thn apostash ...
apo thn epifaneia

h=O.l diakritopoihsh

r=(h)'2;

Ε1=1;

m=4;phase diagram
g=-4;phase diagram

for i=3:N
gamma=4;phase diagram
k=0.1181;
a=l;
boundary conditions
Ε (1) =a;

ΕΟ=Ε (1) -h* (k);

e=2*EO-E(1)+h'2* (m* (gamma/4) ' (-213) ...

+9* (gamma/4) ' (-2/3) *Ε (1) .

+k * (gamma * (g amma Ι 4 ) , (- 2 13) .
- 5* (gamma Ι 4) , (-1 Ι 3) * (Ε (1) ) '2 .
+10/6* (gamma/4) ' (-1/3)));

v=E (1) -3*EO+3xe- (h'3) *2*k* (3* (Ε (1)) '2-1);

Ε(2)=ΕΟ;

E(3)=e;
Ε (4) =v;

Ρ= (Ε (i+1) -2*~ (i) +Ε (i-1)) *2*r;
Q= (Ε (i) '2) * (Ε (i +1 ) - 2 *Ε (i ) +Ε (i - 1) ) ;
R=E (i) * (Ε (i+1) -Ε (i-1)) '2;
S=-4*E(i+1)+6*E(i)-4*E(i-1)+E(i-2);
eksiswsh s~o bulk tou ulikou
E(i+2)= -2*r'2*0-(P-3x2*r*(Q+0.5*R)+S);
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end
end

N=ll1
Ε= mode102 (Ν) ;
[rows co1s]=size(E)
x=l:cols;
figure(N)

6 plot (χ, Ε, τ --9:::, Τ, χ, zeros (length (χ), 1), τ --c:' Ι)

function [E]=modelo1(N,K)
if (nargin==O)

3 Ν=100;

Κ=200;

end
6 Ο arithmos twn epanalhpsewn ws pros thn apostash apo thn ...

epifaneia
Ν=1000;

ο arithmos twn epanalhpsewn ws pros ton xrono
9 K=200i

10

11

12 h=10/Ni diakritopoihsh
13 r= (Ω) '2;

14

15 E1=li
16 ΕΟ=l i

17 for i=l,N
18 F(1,i)=O
19 h taxuthta arxika einai mhden
20 end
21

22 e=1-h'2i
~ v=1-3*h'2;
u for j=l:K
25 :or :=3: Ν
Η boundary conditions
27 E(j,l)=li
28 i: (j==l)
29

30

31

32

33

34

35

E(j,2)= -2"r'2*O-2*r*(E(j,1)-2*EO+e) ...
+4*E(j,1)-6*EO+4*e-v i

Ε (j, 3) = -2*r'2*O-2*u (Ε (j, 2) -2*Ε (j, 1) +ΕΟ)
+4*E(j,2)-6*E(j,1)+4*EO-ei

E(j,4)= -2"r'2*O-2*r*(E(j,3)-2*E(j,2) ...
+Ε (j, 1)) +4*Ε (j, 3) -6*Ε (j, 2) +4*Ε (j, 1) -EOi
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36

3ϊ

38

39

40

4 Ι

42

43

44

45

46

4ϊ

48

49

50

51

52

53

54

55

56

5ί

58

59

60

61

62

63

64

65

66 end

e=-se
e=1-2x (h-2) χ (exp(- (j) *dt) -1);

v=1.,.6x (h-2) * (exp (- (j) *dt) -1);
E(j,2)= -2xr-2*0-2*rx(E(j,1)-2xEO+e). ο.

,4 xE(j,1)-6 xEO+4*e-v;
E(j,3)= -2*r-2 xF(j,1)-2*r*(E(j,2) ο ••

-2*E(j,1)+EO) ο ••

+4*E(j,2)-6*E(j,1)+4*EO-e;
E(j,4)= -2*r-2*F(j,2)-2*u(E(j,3). ο ο

-2*E(j,2)+E(j,1)). ο.

+4*Ε (j, 3) -6*Ε (j, 2) +4*Ε (j, 1) -ΕΟ;
eksiswsh sto bu1k tou ulikou

E(j,i+2)= -2xr-2*F(j,i)-2*u(E(j,i 1) ...
-2*E(j,':')+E( ·,i-1)) ...

+4*Ε (j, i+1) -6*Ε (j, i). ο.

,4χΕ (j, i-:') -Ε ( ., i-2);

end

end
:or i=l:N
h I.axuL:h:.a
i:(j==l)

?(j+2.,i)=O;

e:'se
F (j+1, i) = (Ε (j, i) -Ε (j-1, i)) /5;

end
end

end

•

1 Ν=1000;

2 _ =200;

3 Ε= . odelo1 (Ν, Κ) ;

[_ows co_s]=size(E);
χ= :cols;

6 :'Όr a= : rows
if (a==:' Ι Ι a==K/ _ Ο Ι Ι a==K/100,l Ι Ι a==K/100+2 Ι Ι

a==K/100-'-31 Ι a==20 Ι Ι a==50 Ι Ι a==100 Ι Ι a==K)
8 :igure(a)
9 plot(x,L(a,:) , '--q~',x,zeros(lengI.h(x),l), '--r');

lO end
11 end
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