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Ziele:

Ziel dieses Projektes war die molekulardynamische Untersuchung des mechanischen Verhal-
tens von y’-gehirteten Nickelbasis-Superlegierungen, insbesondere der Versetzungsbewegung
und Versetzungswechselwirkung mit y’-Ausscheidungen.

Ergebnisse:

1. Festigkeit von y’-gehirtetem Nickel

Bei Zugbelastung von Ni-Systemen mit kubischen NizAl-Ausscheidungen treten bei einer
Dehnung von etwa 9 % Defekte in der Form von lokalisierten Stapelfehlern auf. Diese entste-
hen in den Kanilen zwischen den y’-Ausscheidungen und breiten sich bei hoherer Belastung
in die Ausscheidungen aus.

Abbildung 1: Kubische Ni;Al-Ausscheidungen in Ni unter Zugbelastung. Die gelben Atome stellen die Al-
Atome dar, die roten Atome sind Atome der Stapelfehler. Ni-Atome sind nicht dargestellt.

2. Wechselwirkung von Versetzungen mit Ausscheidungen

Es wurde die Wechselwirkung von Superversetzungen mit kleinen kugelformigen NizAl-
Ausscheidungen untersucht. a<110>-Superversetzungen in Ni3Al dissoziieren in Ni in zwei
a/2<110>-Versetzungen (D1 und D2), welche jeweils in zwei SHOCKLEY-Partialver-
setzungen (P1, P2, P3, P4) mit zwischenliegenden Stapelfehlern dissoziieren. Es wurden die



kritische Schubspannungen fiir alle Partialversetzungen in Abhingigkeit von der Gréf3e und
dem Abstand der Ausscheidungen bestimmt.
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Abbildung 2: Atome in der Gleitebene fiir y/y’-Systeme mit Abstand L=30 nm der kugelférmigen Aus-
scheidungen: Al-Atome sind griin dargestellt, Atome der Stapelfehler rot und Atome der Partialversetzun-
gen gelb. (a) Die erste Versetzung D1 beriihrt die Ausscheidung, (b, c) die erste Versetzung D1 wird von
der Ausscheidung festgehalten. (d) Die zweite Versetzung D2 beriihrt die abgescherte Ausscheidung, (e)
die zweite Versetzung D2 wird von der abgescherten Ausscheidung festgehalten. (f) Die zweite Versetzung

D2 bewegt sich durch die gescherte Ausscheidung.

Die kritische Schubspannung wird von der Partialversetzung P2 bestimmt, die in der Aus-
scheidung durch Abscheren eine Antiphasengrenze erzeugt.

3. Struktur von Versetzungen

Im Experiment wird beobachtet, dass sich in y’-Ausscheidung durch Klettern hineinbewegen-
de a[100]-Versetzungen entlang der <011>-Richtungen ausrichten. Als Ursache wurde eine
Dissoziation der Versetzung in eine ausgedehnte Struktur mit der Bildung einer Sperre
(Lock), die fiir <011>-Richtungen die geringste Energie besitzt, vermutet. Dieses Verhalten
wurde durch Simulationen tberpriift. Dabei wurden drei Versetzungsstrukturen gefunden, die
in Abbildung 3 dargestellt sind. Die Dissoziationsstruktur in Abb. 3(a) entspricht dem be-
kannten HIRTH-Lock. Es wurden dariiber hinaus zwei weitere stabile Strukturen gefunden:
Eine seitlich gedffnete Aufspaltung, die der Dissoziation in zwei a/2<110>-Versetzungen
entspricht, und die durch einen schmalen Antiphasengrenzenstreifen zusammengehalten wer-
den (Abb. 3(b)) sowie eine verzahnte Form von zwei a/2<110>-Versetzungen (Abb. 3(c)).
Fiir Linienrichtungen, die leicht gegen die [011]-Richtung geneigt sind, enthalten die Verset-

zungsstrukturen Jogs (Abb. 3(c-f)).



Von den drei Versetzungsstrukturen besitzt der HIRTH-Lock die geringste Energie. Die seit-
lich gedftnete Struktur (Abb. 3 (b) und (e)) besitzt eine hohere Energie. Die verzahnte Struk-
tur (Abb. 3(c) und (f)) besitzt die hochste Energie.

Abbildung 3: Verschiedene Formen der Dissoziation von [ 100]-Versetzungen in Ni;Al. Rote Atome sind
Atome in Stapelfehlern und gelbe Atome sind Atome in Partialversetzungen. (a, b) Linienrichtung [011],
(¢) Linienrichtung [0,30,29], (d, e) Linienrichtung [0,10,9], (f) Linienrichtung [0,11,10].
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