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1 Bevezetés

A kinematikus szoraselmélet keretei kozott egy hibamentes nagy mé-
retd kristaly diffrakciés csticsa d fiiggvényhez hasonld: a szélessége
nulla, az integralt intenzitdsa véges, ahogyan azt Warren [1969] a
pordiffrakcios szort teljesitmény elméletében megmutatja a 13.19 —
13.22 egyenletekben. Amikor (i) a kristaly kisebb, mint koriilbeliil
1 pm, vagy amikor (ii) diszlokacidkat, (iii) sikhibakat, (iv) kémiai in-
homogenitasokat (v) racsdeformaciokat vagy mas tipusu racshibakat
tartalmaz, a diffrakciés csicsok kiszélesednek. A g, diffrakciés vek-
tor altal megadott Bragg pozicio korili szort intenzitds haromdimen-
zios kiterjedésti a reciprok térben. A hagyomanyos diffrakciés maod-
szerek az intenzitas eloszlasnak vagy csak a sugar iranyu, vagy pedig
az érint6 iranyd komponensét mérik, amelyeket a szakirodalom vo-
nalprofilnak, illetve ,rocking-curve”-nek nevez. Az el6bbire példa a
pordiffrakcio és az egykristaly vonalprofil analizis, az utébbira pedig
a Laue diffrakcio, az egykristaly rocking-curve mérés és a textdra
mérés. Az utébbi évtizedekben azonban a nagy fényességii szinkrot-
ron sugarforrasok lehet6vé tették a reciprok tér haromdimenzios leta-
pogatasat célzé eljarasok fejlesztését [Chung & Ice 1999; Lauridsen
et al. 2001; Jakobsen et al. 2006; Levine et al. 2006]. Bar a technikai

feltételek ma mar adottak a diffrackios profilok haromdimenzios



méréséhez, az alkalmazott mikroszerkezeti modellek még mindig
vagy csak a sugar iranyu [Warren & Averbach 1952; Williamson &
Hall 1953; Wilkens 1970; Groma 1998], vagy pedig az érint6 iranyu
[Wilkens et al. 1987; Barabash & Klimanek 1999; Barabash et al.
2003] komponensekkel foglalkoznak.

A disszertacio egyik célkitlizése egy egységes targyalasi mod beveze-
tése, amely lefedi mind a vonalprofil, mind a ,,rocking-curve” model-
leket, ezdltal segiti a valoban haromdimenzi6s cstcsprofil modellek
kifejlesztését. A masik f6 cél egy 4j, haromdimenziés Rontgen diff-
rakcids eljaras fejlesztésében vald részvétel és aktiv hozzajarulas,
ami tombi polikristalyos mintak szemcsénkénti diszlokaciostirtisegét,
és ennek kiilonb6zo diszlokaciotipusok kozotti megoszlasat teszi
mérhetové. A disszertacio tovabbi célja a kidolgozott eljaras alkalma-
zasaval értékes, korabban kisérletileg nem elérhetd informacidk gytj-
tése képlékenyen alakitott polikristalyos anyagok diszlokacioszerke-

zetérol, és a szemcsékben miikddo csuszasi rendszerekrol.

2 Alkalmazott modszerek

A haromdimenzios profilok matematikai leirasahoz elméleti tanulma-
nyokat folytattam. Attekintettem a maér létez6 diffrakcién alapuld ki-
sérleti modszereket és a vonalprofil, valamint a rocking-curve kap-

csolédé fizikai modelljeit. Egy Gj, a nem lokélis deforméacié tenzor



forgatas és alakitas részre valé polaris felbontasan alapul6 matemati-
kai leirast dolgoztam ki, aminek keretében mind a korabbi lokalis el-
fordulasokon alapulé rocking-curve, mind pedig az atlagos négyzetes

deformaécion alapul6 vonalprofil modellek targyalhatok.

A diffrakciés mérések az USA Illinois allamaban 1évé Argonne Na-
tional Laboratory Advenced Photon Source (APS) szinkrotronjanak
1-ID nyaladbjanal torténtek. A kiértékelésnél a diffrakcids csicsok
azonositasdhoz és a szemcsék indexeléséhez a FABLE szoftvercso-
mag [Serensen Henning et al. 2011] elemeit hasznaltam fel. A vonal-
profilok integralasahoz sajat szoftvert fejlesztettem. A skaldzatlan
mért diszlokacié kontrasztfaktorokat, azaz a diffrakcios vektor ira-
nyatol fligg6 csticskiszélesedést a CMWP [Ribarik et al. 2001; 2004]
illesztd szoftverrel hataroztam meg. Tanulmanyoztam diszlokacids
vonalkiszélesedési kontraszt faktorok iranyfiigg6 tagjat, hogy megha-
tarozzam egy tetszoleges diszlokacié konfiguracié iranyfiiggé vonal-
kiszélesedési kontrasztjat leir6 szabad paramétereket. Egy Monte-
Carlo tipusu algoritmust fejlesztettem a szemcsék diszlokacio konfi-
guraciojanak iranyfiiggd vonalkiszélesedés alapjan valé meghataro-
zasara. Pélusabréakat, inverz polusabrakat és Schmid-faktor analizist
alkalmaztam a mért diszlokaciétipusok orientaciofiiggésének vizsga-
latara. Haromdimenzids misorientacio eloszlast szamoltam az ikrese-

dés azonositasahoz magnéziumban.



3 Eredmények

L Egységes matematikai leirast dolgoztam ki a vonalprofil és a
rocking-curve jellemzésére, ami a nem lokalis deformacié tenzor for-
gatas és alakitas részre valo poléris felbontasan alapul. [Zilahi et al.
2015] Kisérleti példakon bemutattam, hogy a forgatas rész nem fel-
tétleniil tekinthetd infinitezimalisnak. A deformaci6 tenzor infinitezi-
malis felbontdsa szimmetrikus és antiszimmetrikus részre nem felel
meg a szubszemcsék nem infinitezimalis elforduldsanak képlékenyen
alakitott kristalyokban. Megmutattam, hogy mind a forgatas, mind az
alakitas rész nyiras komponense okoz rocking-curve kiszélesedést,
azonban képlékenyen alakitott kristadlyokban az el6bbi adja a legfébb

jarulékot.

II. Polikristalyokban szemcsénkénti diszlokacioszerkezet meg-
hatdrozast lehet6vé tevd Rontgendiffrakcids eljarast fejlesztettem
[Ungar et al. 2014]. A mddszerrel megkiilonboztethet6k a kiilonbdz6
Burgers-vektor tipusokhoz, valamint diszlokaci6 karakterekhez (él
vagy csavar) tartozé részleges diszlokaciostirliségek, ugyanis az
iranyfiiggé vonalkiszélesedés kozvetleniil a Burgers-vektor és a vo-
nal vektor alapjan van kiszamolva. Az egyedi szemcse alapi megko-
zelités mentes a kordbban publikalt, pordiffrakcios mérésekkel jaro
el6feltevésektdl. Ami korabban csak transzmisszios elektronmikrosz-

képban volt lathatd, most Rontgediffrakcidval is megmérhetd. Ez kii-



lonosen hasznos lehet a plasztikusan anizotrop anyagok deformacids
mechanizmusainak vizsgalatanal, mint amilyenek a CsCl szerkezet(i

rendezett 6tvozetek, vagy a nem kdbos fémek.

III.  Megmutattam, hogy tetsz6leges diszlokacié konfiguracié

iranyfiigg6 vonalszélesedési kontrasztja 15 paraméterrel irhato le.
Ezek a 73/ iranykoszinuszok 15 fiiggetlen kombinacigjanak egyiittha-

toi, ahol a ’y;/ iranykoszinuszok az Y, kristalyracshoz rogzitett orto-
normalis koordinatarendszerben vannak megadva [Zilahi et al.
2017a]. Ennek egy fontos kovetkezménye, hogy ha 15-nél tébb kii-
16nb6z6 diszlokaciotipus van jelen egy szemcsében, akkor nem lehet
egyértelmiien meghatarozni a diszlokacié konfiguraciot az iranyfiig-

g0 vonalszélesedési kontraszt alapjan.

Iv. Monte-Carlo tipust illesztd algoritmust fejlesztettem a mért
diszlokacios vonalszélesedési kontrasztot legjobban visszaado diszlo-
kacié konfiguraci6 megtalalasara [Ungar et al. 2014]. Ez alapvet&en
egy linearis egyenletrendszer megoldasat jelenti, azonban az alabbi
extra megszorito feltételeket is kihasznalja: (i) A megoldas nem lehet
negativ egyetlen diszlokaciotipusra sem és (ii) bar az dsszes lehetsé-
ges diszlokaciétipus szama nagy, altaldban csak néhany csuszasi
rendszer aktiv egy szemcsében, ezért csak néhanyféle diszlokaciéti-
pus keletkezik és marad a szemcsében a képlékeny deformacié utan.

Az algoritmust egy szimulalt adatsoron ellendriztem. Nagyjabol az



esetek 90 szazalékaban megfelel6 pontossaggal visszaadta a szimu-
lalt diszlokacid tipusokat, amikor minden szimulalt szemcse 5 kiilon-
boz6 tipusu diszlokaciot tartalmazott, és nagyjabol 3 —5 szazaléknyi

zajt adtam a szimulalt kontrasztfaktorokhoz a mérési bizonytalansag

imitalasakeént.
V. Az 0j mérési eljarast képlékenyen alakitott polikristalyos

CoTi és CoZr B2 racsszerkezetli 6tvozetekre alkalmaztam [Ungar et
al. 2014]. Tobb mint 150 szemcse diszlokacioszerkezetét értékeltem
ki a két mintaban. Azt a kovetkeztetést vontam le az eredményekbdl,
hogy a CoTi és CoZr 6tvizetek képlékeny deformacidja az un. lagy (
b = (100)) és kemény (b = (110) és b = (111)) mddusok egyiittes
aktivaciojaval megy végbe, ami 6sszhangban van a korabbi, kis sza-
mu szemcsén végzett TEM vizsgalatokkal. Az eredmény kielégitd
magyarazatot nyujt ezen két CsCl szerkezet(i 6tvozet kdzepes alakit-
hatésagara. A képlékeny alakithatdsag tapasztalt mértékét korabban
anomalisnak tekintették a deformaciés mechanizmusok egykristaly

méresekre alapozott vizsgalatai nyoman.

VI. Az eljaréast képlékenyen alakitott polikristalyos Mg AZ31 o6t-
vozetekre is alkalmaztam [Zilahi et al. 2017b]. A mintdk textdrdit a
mért szemcse orientdciok és térfogati hanyadok alapjan tanulma-
nyoztam. Az ikerszemcse kapcsolatokat a szemcsék haromdimenzids

misorientacio eloszlasa alapjan hataroztam meg. A csuszasi rendszer



tipusokat az inverz polusabran abrazolt szemcse orientaciok, vala-
mint az ikerszemcse viszonyok fiiggvényében vizsgaltam. Lényeges
eltéréseket tapasztaltam az anya- és az ikerszemcse diszlokacidszer-
kezetében. Az ND-C minta ikerszemcséi kozott a teljes diszlokacio-
slirliség kisebb a polusabra kézponti szemcséiben, amelyeknek a ¢
tengelye kozelebb esik a hengerelt lemez normalis iranyahoz, mint az
ikerparjuké. A prizmatikus diszlokaciok stirlisége a kdzponti, mig az
(a) és a (c+a)/A tipusu piramidalis diszlokacioké a széls6 szemcsék-
ben nagyobb. Hasonlé 6sszefiiggések talalhatok az RD-C mintdban

is, bar az azonositott ikerparok szama joval kisebb.
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