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Περίληψη

Στην παρούσα διπλωµατική εργασία µελετάται η προσοµοίωση της µηχανικής α-

πόκρισης του κράµατος AA6063 υπό διάφορες συνθήκες ϕόρτισης κάνοντας χρήση

της µεθόδου πλαστικότητας κρυστάλλου. Αρχικά, δηµιουργήθηκε µια αντιπροσω-

πευτική τρισδιάστατη µικροδοµή, χρησιµοποιώντας εξωτερικό πρόγραµµα, η οποία

περιείχε την τυπική µορφολογία, ιστό και µέγεθος κόκκων του κράµατος έπειτα από

διέλαση. ΄Επειτα, το καταστατικό µοντέλο που χρησιµοποιήθηκε για την προσοµοίω-

ση, ϐασίζεται στις αρχές της µηχανικής συνεχούς µέσου και της πολλαπλασιαστικής

ανάλυσης της ϐαθµίδας παραµόρφωσης σε ελαστικό και πλαστικό µέρος. Για το ελα-

στικό µέρος χρησιµοποιήθηκε ο γνωστός νόµος του Hooke, ενώ για το πλαστικό, ένα

ϕυσικό µοντέλο ϐασισµένο σε εξισώσεις της ϑεωρίας των διαταραχών. Ορισµένες α-

πό τις παραµέτρους του µοντέλου αυτού ϐρέθηκαν ϐιβλιογραφικά, ενώ οι υπόλοιπες

ϐελτιστοποιήθηκαν, ώστε να παρθούν καµπύλες τάσης - παραµόρφωσης, οι οποίες

έχουν πολύ καλή συσχέτιση µε πειραµατικά δεδοµένα του κράµατος. ΄Εχοντας ϐρει

τις παραµέτρους αυτές, πραγµατοποιήθηκαν περαιτέρω προσοµοιώσεις για τη µε-

λέτη της µηχανικής συµπεριφοράς του κράµατος σε συνθήκες που είναι δύσκολο

να µελετηθούν πειραµατικά, όπως µε διαφορετικούς ϱυθµούς παραµόρφωσης και

υπό περίπλοκες συνθήκες ϕόρτισης. Παράλληλα µελετήθηκε η επίδραση του κρυ-

σταλλογραφικού ιστού στη µηχανική απόκριση σε δύο διαφορετικές διευθύνσεις και

οπτικοποιήθηκε η εξέλιξή του. Τέλος, µελετήθηκε και η εξέλιξη της πυκνότητας

των διαταραχών κατά τη ϕόρτιση, πληροφορίες οι οποίες συµβάλλουν στην καλύτερη

κατανόηση της µηχανικής του συµπεριφοράς.

Λέξεις Κλειδιά

Μέθοδος πλαστικότητας κρυστάλλου, Κράµατα αλουµίνιου, Κράµα ΑΑ6063, Μοντε-

λοποίηση, Μηχανικές ιδιότητες, Κρυσταλλογραφικός ιστός
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Abstract

The current Master’s Thesis deals with the modeling of the mechanical respon-

se of AA6063 alloy under various loading conditions, using the crystal plasticity

method. Initially, a representative volume element (RVE) of the microstructure w-

as created, using a third - party program, which contained the typical morphology,

texture and grain size of the alloy after the extrusion process. The constitutive

model is based on the principle of continuum mechanics and the multiplicative

decomposition of the deformation gradient into an elastic and plastic part. For the

elastic part, the well-established Hooke’s law was used and as for the plastic part,

a dislocation density physics model was used to simulate the plastic deformation.

The majority of the latter model’s parameters were found in the literature, while

the others were optimised to obtain stress - strain curves, which have excellent fit

with experimental data of the alloy. After the determination of said parameters,

further simulations were carried out to study the mechanical behaviour of the al-

loy under conditions, that are difficult to study experimentally, such as different

strain rates and complex loading conditions. Furthermore, the influence of the

crystallographic texture on the mechanical response under two loading directions

was studied, while visualizing its evolution. Finally, the evolution of the disloca-

tion density was also examined to further understand the mechanical behaviour

during loading of this alloy.

Keywords

Crystal plasticity, Mechanical properties, Aluminium alloys, AA6063, Crystallo-

graphic texture, Modeling
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Κεφάλαιο 1

Εισαγωγή

Η κατανόηση της µηχανικής συµπεριφοράς των µεταλλικών υλικών, σε επίπεδο

κρυστάλλου, αποτελεί ϐασική προϋπόθεση για τον σχεδιασµό εξαρτηµάτων υψηλής

τεχνογνωσίας. Τα κράµατα αλουµινίου, λόγω του καλού λόγου αντοχής προς ϐάρος,

έχουν ϐρει ευρεία εφαρµογή στην αυτοκινητοβιοµηχανία [1]. Πιο συγκεκριµένα, η

σειρά 6xxx χρησιµοποιείται συχνά στην παραγωγή δοµικών µερών για την παθητική

ασφάλεια του οχήµατος (crash box), καθώς λόγω του συστήµατος κρυστάλλωσης του,

µπορεί να απορροφήσει µεγάλα ποσά ενέργειας [2]. Συνεπώς, είναι σηµαντικό να

µελετηθεί η µηχανική τους συµπεριφορά υπό διαφορετικές συνθήκες ϕόρτισης.

Οι κλασικές πειραµατικές τεχνικές είναι ο ϐασικότερος τρόπος για την µελέτη της

συµπεριφοράς. Ωστόσο, είναι χρονοβόρες, ακριβές και συχνά αδυνατούν να προ-

σφέρουν περισσότερες πληροφορίες για την εις ϐάθος κατανόηση των ϕαινοµένων

που λαµβάνουν χώρα στο µικροσκοπικό επίπεδο [3] [4]. Για τον λόγο αυτό ανα-

πτύχθηκαν οι µέθοδοι προσοµοίωσης της συµπεριφοράς των υλικών. Συγκεκριµένα,

µοντέλα ϐασισµένα σε ϕυσικές εξισώσεις, π.χ. τα µοντέλα που εντάσσονται στην ϑε-

ωρία πλαστικότητας κρυστάλλων και αξιοποιούν την ϑεωρία των διαταραχών, δίνουν

τη δυνατότητα προσοµοίωσης της µηχανικής συµπεριφοράς, µέσω διαφορετικών µη-

χανισµών παραµόρφωσης, όπως ολίσθησης διαταραχών, µετασχηµατισµών ϕάσεων

κ.α. Ως εκ τούτου λαµβάνοντας υπόψιν τα χαρακτηριστικά της µικροδοµής (µέγεθος

και σχήµα κόκκων, κατανοµή ϕάσεων, κρυσταλλογραφικός ιστός, ϕυσικές παράµε-

τροι κ.λπ.) δίνεται η δυνατότητα να µελετηθούν διαφορετικές συνθήκες ϕόρτισης, οι

οποίες συχνά µπορεί να είναι αδύνατον ή εξαιρετικά δύσκολο να πραγµατοποιηθούν

πειραµατικά, λαµβάνοντας έτσι µια πιο ολοκληρωµένη εικόνα της µηχανικής συ-

µπεριφοράς του υλικού [5]. Παράλληλα, µέσω των προσοµοιώσεων αυτών µπορούν
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Κεφάλαιο 1. Εισαγωγή

να αντληθούν και να επεξεργαστούν πληθώρα αριθµητικών δεδοµένων, τα οποία µε

πειραµατικές τεχνικές δεν ϑα ήταν εφικτό να αναλυθούν [4]. Τέλος, στην σύγχρονη

παγκοσµιοποιηµένη ϐιοµηχανία, που η ποιότητα, η τιµή, ο χρόνος παραγωγής του

τελικού προϊόντος και η συνολική κατανάλωση ενέργειας αποκτούν ολοένα και υ-

ψηλότερη σηµασία, η προσοµοίωση των συστηµάτων και των κατεργασιών µπορεί να

δώσει λύσεις που επηρεάζουν όλες αυτές τις πτυχές. Στην ϐιοµηχανική παραγωγή,

ο εξοπλισµός χαρακτηρίζεται από αυξηµένο κόστος, οποιοδήποτε σφάλµα ή επανα-

σχεδιασµός στην τεχνολογική διαδικασία παραγωγής κοστίζει σε χρόνο όσο και σε

πόρους. Γι’ αυτόν το λόγο η έγκαιρη πρόβλεψη της εξέλιξης διαφόρων ϕαινοµένων,

δίνει την δυνατότητα ϐελτιστοποίησης και πρόβλεψης τυχόν σφαλµάτων χωρίς την

κατανάλωση σηµαντικών ποσών ενέργειας και πόρων [6].

Η παρούσα εργασία έχει ως στόχο την προσοµοίωση του κράµατος AA6063 υπό

διάφορες συνθήκες ϕόρτισης µε χρήση των µεθόδων πλαστικότητας κρυστάλλου για

την καλύτερη κατανόηση και γρηγορότερη πρόβλεψη της µηχανικής συµπεριφοράς

του κάνοντας χρήση του υπολογιστικού πακέτου DAMASK (Düsseldorf Advanced

Materials Simulation Kit) [7].

Η δοµή της διπλωµατικής αυτής εργασίας είναι η ακόλουθη. Αρχικά, το ϑεωρη-

τικό µέρος χωρίζεται σε τρεις ενότητες. Στην πρώτη ενότητα περιγράφονται τα κύρια

χαρακτηριστικά του κράµατος AA6063. Στη δεύτερη ενότητα αναφέρεται η ϑεωρία

των διαταραχών και τα διάφορα ϕαινόµενα που προκύπτουν από αυτές και τέλος,

στην τρίτη ενότητα περιγράφεται η µέθοδος της πλαστικότητας κρυστάλλου καθώς

και κάποια ϐασικά στοιχεία λειτουργίας της προσοµοίωσης για την πρόβλεψη της

συµπεριφοράς των υλικών κατά την παραµόρφωσή τους. ΄Επειτα, στο πειραµατικό

µέρος αναφέρεται το πως δηµιουργήθηκαν τα αρχεία εισόδου (αρχική µικροδοµή,

οριακές συνθήκες ϕόρτισης και ϕυσικές παράµετροι συµπεριφοράς του κράµατος).

Στο τέταρτο κεφάλαιο, παρουσιάζονται τα αποτελέσµατα των προσοµοιώσεων από τις

διάφορες συνθήκες ϕόρτισης και στο πέµπτο κεφάλαιο αναφέρονται τα συµπεράσµα-

τα αυτής της εργασίας καθώς και προτάσεις για περαιτέρω µελέτη.
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Κεφάλαιο 2

Θεωρητικό Μέρος

2.1 Το Αλουµίνιο και τα Κράµατά του

2.1.1 Γενικά Στοιχεία

Το αλουµίνιο ή αργίλιο (Al) ϐρίσκεται στην ΙΙΙΑ οµάδα και 3η περίοδο του περιο-

δικού πίνακα. Η πυκνότητά του είναι 2.7 gr/cm3, πολύ χαµηλότερη από αυτήν των

περισσότερων µετάλλων και κραµάτων. Ωστόσο, από µόνο του, το καθαρό αλουµίνιο

δεν παρουσιάζει ελκυστικές µηχανικές ιδιότητες, έχοντας εφελκυστική αντοχή της

τάξης των 10MPa. Η κατάλληλη κραµάτωση και κατεργασία του, ϐελτιώνει έως και

δύο τάξεις µεγέθους τις µηχανικές του ιδιότητες, τοποθετώντας το στην κορυφή για

ένα από τα πιο χρήσιµα ϐιοµηχανικά κράµατα της σύγχρονης εποχής [8].

2.1.2 Κράµατα Αλουµινίου

Τα κράµατα του αλουµινίου χαρακτηρίζονται από αντοχή στην διάβρωση, εξαιρε-

τική επιδεκτικότητα σε κατεργασία, υψηλό λόγο αντοχής προς πυκνότητα, υψηλή

ηλεκτρική αγωγιµότητα. Αυτές οι ιδιότητες τα καθιστούν ιδιαίτερα ελκυστικά για

πολλές ϐιοµηχανίες όπως η αεροναυπηγική ϐιοµηχανία, η αυτοκινητοβιοµηχανία,

ναυπηγική ϐιοµηχανία, κατασκευαστών προφίλ αλουµινίου και η ϐιοµηχανία κα-

λωδίων. Το Aluminum Association χωρίζει τα κράµατα αλουµινίου σε δύο µεγάλες

κατηγορίες (κράµατα διαµόρφωσης και κράµατα χύτευσης) και σε 9 υποκατηγο-

ϱίες µε τετραψήφιο κώδικα, ανάλογα τα κύρια κραµατικά τους στοιχεία. Το πρώτο

ψηφίο του κώδικα (Xxxx) υποδηλώνει την κύρια κραµατική προσθήκη, το δεύτερο

(xXxx) υποδηλώνει τις τροποποιήσεις που πραγµατοποιήθηκαν στο αρχικό κράµα,
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ενώ τα δύο τελευταία (xxXX) επιλέγονται αυθαίρετα για τον διαχωρισµό του εκάστοτε

κράµατος [9].

Πίνακας 2.1: Κατηγορίες κραµάτων αλουµινίου [10] .

ΚΡΑΜΑΤΑ ∆ΙΑΜΟΡΦΩΣΗΣ ΚΡΑΜΑΤΑ ΧΥΤΕΥΣΗΣ

Σειρά Κύριο Κραµατικό Στοιχείο Σειρά Κύριο Κραµατικό Στοιχείο

1xxx Καθαρό Αλουµίνιο 1xx.x Καθαρό Αλουµίνιο

2xxx Χαλκός 2xx.x Χαλκός

3xxx Μαγγάνιο 3xx.x Πυρίτιο και Χαλκός

4xxx Πυρίτιο 4xx.x Πυρίτιο

5xxx Μαγνήσιο και Πυρίτιο 5xx.x Μαγνήσιο

6xxx Μαγνήσιο 7xx.x Ψευδάργυρος

7xxx Ψευδάργυρος 8xx.x Κασσίτερος

8xxx ΄Αλλα Στοιχεία 9xx.x ΄Αλλα Στοιχεία

Τα κράµατα διαµόρφωσης χωρίζονται επίσης και σε ϑερµικά και µη ϑερµικά κα-

τεργάσιµα, ανάλογα µε το αν είναι επιδεκτικά σε σκλήρυνση µέσω κατακρήµνισης.

΄Ετσι πέρα από τις διάφορες σειρές αλουµινίου, µπορεί να επέλθει περαιτέρω ϐελ-

τίωση των µηχανικών ιδιοτήτων µε ϑερµική ή µηχανική επεξεργασία.

2.1.2.1 Κράµα AA6063

Η σειρά 6xxx των κραµάτων αλουµινίου αποτελείται από πυρίτιο και µαγνήσιο

ως τα κύρια κραµατικά στοιχεία όπως ϕαίνεται και στον πίνακα 2.1. Παρόλο που

υστερούν σε αντοχή από τα αντίστοιχα κράµατα των σειρών 2xxx και 7xxx, ξεχωρίζουν

µε την εξαιρετική επιδεκτικότητά τους σε διάφορες κατεργασίες [10]. Λόγω των

παραπάνω χρησιµοποιούνται εκτενώς στον τοµέα της αυτοκινητοβιοµηχανίας [11],

κυρίως ως προϊόντα διέλασης [12].

Τα κραµατικά στοιχεία προσθήκης Si, Mg στο αλουµίνιο ισχυροποιούν το κράµα

λόγω της διαφοράς ατοµικής ακτίνας, εισάγοντας τάσεις στην κυψελίδα (στερεό δι-

άλυµα). Ωστόσο, ο σηµαντικότερος µηχανισµός ισχυροποίησης στα κράµατα της

σειράς 6xxx είναι αυτός της κατακρήµνισης. Η ϕάση ισχυροποίησης στα κράµατα

αυτά είναι η ϐ-Mg2Si.
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2.1.2 Κράµατα Αλουµινίου

Πίνακας 2.2: Τυπική σύσταση κράµατος AA6063 [13].

Στοιχείο Si Mg Fe Cu Mn Cr Zn

Σύσταση 0.2-0.6 0.45-0.9 <0.35 <0.1 <0.1 <0.1 <0.1

Τα κράµατα αυτής της κατηγορίας περιέχουν µαγνήσιο (Mg) και πυρίτιο (Si) µέχρι

1.5% σε σύσταση αθροιστικά µε αναλογία 1.73:1 για τη δηµιουργία της ϕάσης πυ-

ϱιτιούχου µαγνησίου. Η κατακρήµνιση της ϕάσης αυτής, µέσω γήρανσης, επέρχεται

αρχικά µε τη δηµιουργία των Ϲωνών Guinier – Preston (GP), οι οποίες εν συνεχεία

δηµιουργούν ένα πολύ λεπτοκρυσταλλικό κατακρήµνισµα [13]. Τα κατακρηµνίσµα-

τα της ϕάσης Mg2Si δηµιουργούν ελαστικές παραµορφώσεις γύρω από το πλέγµα

εισάγοντας τάσεις, οι οποίες αγκιστρώνουν και δυσχεραίνουν την κίνηση των διατα-

ϱαχών, ενισχύοντας την αντοχή του κράµατος [14]. Τα στάδια της κατακρήµνισης

είναι τα ακόλουθα: Υπέρκορο Στερεό ∆ιάλυµα→ GP Ϲώνες→ ϐ’’→ ϐ’→ ϐ [15].

Σχήµα 2.1: Ψευδοδιµερές διάγραµµα ϕάσεων Al-Mg2Si [16].

Για το κράµα AA6063 οι συνήθεις ϑερµικές κατεργασίες είναι οι Τ4, Τ6 και Τ7,

οι οποίες αντιπροσωπεύουν αντίστοιχα και τα διαφορετικά επίπεδα γήρανσης (ϕυσι-

κή γήρανση, τεχνητή γήρανση και υπεργήρανση) [16]. Η ϑερµική κατεργασία των
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κραµάτων αυτών αποτελείται από διαλυτοποίηση σε υψηλές ϑερµοκρασίες (520 -

550 °C), έπειτα ϐαφή σε ϑερµοκρασία περιβάλλοντος για τη λήψη του υπέρκορου

στερεού διαλύµατος και στη συνέχεια ϕυσική γήρανση στη ϑερµοκρασία περιβάλ-

λοντος (Τ4) ή τεχνητή γήρανση στους 160 – 180 °C για τη δηµιουργία των ϕάσεων

ισχυροποίησης. Οι µηχανικές ιδιότητες του κράµατος ΑΑ6063 διαφέρουν ανάλογα

µε το χρόνο τεχνητής γήρανσης, αφού οι συνεκτικές ϕάσεις ϐ’’ και ϐ’ προσδίδουν τη

µέγιστη αντοχή (Τ6), ενώ µε υπεργήρανση και τη δηµιουργία της µη συνεκτικής ϐ

ϕάσης (Τ7) η αντοχή ελαττώνεται πάλι [16].

Σχήµα 2.2: Τυπική εικόνα µικροδοµής του κράµατος AA6063 µαζί µε τις κυριότερες
ϕάσεις [17].

Στο Σχήµα 2.2 παρατηρείται η µητρική ϕάση του αλουµινίου, η ϕάση ισχυρο-

ποίησης Mg2Si ως λεπτοκρυσταλλικό και οµογενώς διεσπαρµένο κατακρήµνισµα,

καθώς και η ενδοµεταλλική ένωση Al(Fe,Mn)Si, η οποία υποβαθµίζει τις µηχανι-

κές ιδιότητες και δηµιουργείται λόγω του ανεπιθύµητου σιδήρου στη σύσταση του

κράµατος. Η κατανοµή των ανωτέρων ϕάσεων κυµαίνεται από 0.5 - 2 % για το Mg2Si

και από 1 - 2.5% για το Al(Fe,Mn)Si [17].

Λόγω του ότι τα κράµατα AA6063 µετά την χύτευση και την οµογενοποίησή τους,

υφίστανται διέλαση για την δηµιουργία προφίλ πριν την τελική επεξεργασία σε τελικό

προϊόν, ένας προτιµητέος κρυσταλλογραφικός ιστός αναπτύσσεται κατά την κατερ-

γασία τους. ΄Ενας τυπικό ιστός για το κράµα αυτό αποτυπώνεται στο Σχήµα 2.3.
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Σχήµα 2.3: Τυπική εικόνα κρυσταλλογραφικού ιστού του κράµατος AA6063 έπειτα
από τη διέλαση [18].
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2.2 ∆ιαταραχές

Οι πρώτες έρευνες για τον ϑεωρητικό υπολογισµό της αντοχής των µεταλλικών

υλικών κατέληγαν σε αρκετά υψηλότερες τιµές αντοχής σε σχέση µε τις πειραµατικά

υπολογιζόµενες [19]. Η απόκλιση αυτή, εξηγήθηκε αργότερα µε την ϑεωρία των δια-

ταραχών. Μετά από µερικά χρόνια οι διαταραχές παρατηρήθηκαν και πειραµατικά

µε την ανάπτυξη πιο ακριβών και τεχνολογικά προηγµένων µικροσκοπίων. Πλέον η

ολίσθηση των διαταραχών (dislocation slip) στα µεταλλικά υλικά έχει αποδειχθεί ότι

είναι ο κύριος µηχανισµός που οδηγεί στην πλαστική παραµόρφωσή τους [19].

Η διαταραχή µπορεί να οριστεί ως µια γραµµική ασυνέχεια στην κανονική κρυ-

σταλλική δοµή του µετάλλου, κατά την οποία µερικά από τα άτοµα του πλέγµατος

ϐρίσκονται εκτός των κανονικών τους πλεγµατικών ϑέσεων. Η κίνηση των διαταρα-

χών εντός του κρυσταλλικού πλέγµατος εξαιτίας µιας εξωτερικής µηχανικής ϕόρτι-

σης, οδηγεί στην πλαστική παραµόρφωσή του. Για την µαθηµατική περιγραφή των

διαταραχών ορίζονται δύο διανύσµατα. Το πρώτο διάνυσµα (s) καθορίζει την ϕορά

της διαταραχής, ενώ το δεύτερο είναι το διάνυσµα Burgers (b) που καθορίζει την

διεύθυνση και το µέγεθός της [20].

Σχήµα 2.4: Απεικόνιση διαταραχής (α) ακµής και (ϐ) κοχλία.

Υπάρχουν δύο είδη διαταραχών, οι διαταραχές ακµής (Σχήµα 2.4α και οι διατα-

ϱαχές κοχλία (Σχήµα 2.4ϐ). Η ολίσθηση της διαταραχής ακµής πραγµατοποιείται
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2.2.1 Κίνηση των ∆ιαταραχών

παράλληλα στην διεύθυνση της εξωτερικής τάσης, ενώ η ολίσθηση της διαταραχής

κοχλία πραγµατοποιείται κάθετα αυτής. Με ϐάση τα διανύσµατα που ορίστηκαν

πριν, στις διαταραχές ακµής τα διανύσµατα s και b είναι κάθετα µεταξύ τους, ενώ

για τις διαταραχές κοχλία τα δύο αυτά διανύσµατα είναι παράλληλα. Για µια µεικτή

διαταραχή τα δύο αυτά διανύσµατα κάνουν µια γωνία µεταξύ 0 και 90 µοιρών [20].

Ταυτόχρονα, στις διαταραχές αυτές µπορεί να οριστεί και ένα πρόσηµο, ανάλογα τη

ϕορά τους. ΄Ετσι όταν εντός ενός κόκκου αναπτύσσεται µια ϐαθµίδα παραµόρφωσης,

δηµιουργείται ένα πλεόνασµα διαταραχών συγκεκριµένου προσήµου. Αυτό το πλε-

όνασµα διαταραχών περιγράφεται µε τον όρο γεωµετρικά απαραίτητες διαταραχές

(Geometrically Necessary Dislocations (GND)) [21] και έχει αποδειχθεί ότι παίζουν

σηµαντικό ϱόλο στην πλαστική παραµόρφωση [22].

2.2.1 Κίνηση των ∆ιαταραχών

2.2.1.1 Ολίσθηση (Slip)

Η µετακίνηση των διαταραχών στο επίπεδο που ορίζουν το διάνυσµα Burgers

και το διάνυσµα της ϕοράς του ορίζει την ολίσθηση, η οποία είναι υπεύθυνη για

την πλαστική παραµόρφωση των κρυσταλλικών υλικών. Αυτή η κίνηση µπορεί να

περιγραφεί ως η σταδιακή µετακίνηση ενός επιπέδου ατόµων πάνω σε ένα άλλο. Πε-

ϱαιτέρω παραµόρφωση επέρχεται µε επιπλέον µετακίνηση των επιπέδων αυτών ή µε

ενεργοποίηση νέων επιπέδων ολίσθησης. ΄Οπως έχει αναφερθεί η τάση για να προ-

κληθεί ολίσθηση είναι αρκετά µικρότερη από την ϑεωρητική αντοχή του κρυστάλλου

[19]. Αυτή η τάση ονοµάζεται κρίσιµη αναλυόµενη διατµητική τάση (Σχήµα 2.9) (τc)

και εκφράζεται ως :

τc =
Fc

A
cosφ · cosλ (2.1)

2.2.1.2 Σταυρολίσθηση (Cross-slip)

Η ϕύση µιας διαταραχής κοχλία δεν περιορίζει την ολίσθησή της µόνο σε ένα

κρυσταλλογραφικό επίπεδο. Συνεπώς αν µια τέτοια διαταραχή έλικα ολισθαίνει σε

µια διεύθυνση ολίσθησης που περιέχει πάνω από ένα κρυσταλλογραφικά επίπεδα,

αυτή κατά την ολίσθησή της µπορεί να αλλάξει επίπεδο ολίσθησης αν για κάποιον

λόγο η κίνησή της παρεµποδιστεί [19], δεδοµένου ότι και το άλλο επίπεδο περιέχει
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την κατεύθυνση του διανύσµατος Burgers [23]. Αυτή η διαδικασία αλλαγής επι-

πέδου ολίσθησης ονοµάζεται σταυρολίσθηση και επιδρά σηµαντικά στην πλαστική

παραµόρφωση των µετάλλων, επειδή επιτρέπει την ολίσθηση των διαταραχών σε άλλα

κρυσταλλογραφικά επίπεδα ακόµα και εάν συναντήσουν εµπόδια στην κίνησή τους

[19].

2.2.1.3 Αναρρίχηση (Climb)

Η κίνηση των διαταραχών ακµής περιορίζεται αποκλειστικά µόνο σε ένα κρυ-

σταλλογραφικό επίπεδο, οπότε είναι αδύνατη η υπέρβαση ενός εµποδίου µε σταυ-

ϱολίσθηση. Σε υψηλές ϑερµοκρασίες, όπου ο µηχανισµός της διάχυσης ενισχύεται,

οι διαταραχές ακµής µπορούν να µετακινηθούν σε άλλο κρυσταλλογραφικό επίπεδο

µέσω της διαδικασίας της αναρρίχησης. ΄Ετσι µέσω της διάχυσης µπορεί να γίνει µε-

τακίνηση κενών πλεγµατικών ϑέσεων προς την διαταραχή µε αποτέλεσµα την προς τα

επάνω µετακίνησή της (ϑετική αναρρίχηση) ή να γίνει διάχυση ατόµων παρεµβολής

προς αυτήν και την προς τα κάτω µετακίνησή της (αρνητική αναρρίχηση) [19].

2.2.2 Αλληλεπίδραση ∆ιαταραχών

Κατά την κίνηση τους στα επίπεδα ολίσθησης, οι διαταραχές µπορούν να δια-

σταυρωθούν µε διαταραχές κάθετες στο επίπεδο αυτό (δάσος διαταραχών), όπως στο

Σχήµα 2.5. Η διασταύρωσή δύο διαταραχών µε διανύσµατα Burgers b1 και b2 προ-

καλεί µια ϐαθµίδα Ρ’Ρ µε διάνυσµα Burgers b2, αλλά µε µήκος ίσο µε το µήκος

του διανύσµατος b1. ΄Ετσι το συνολικό µήκος της διαταραχής ΑΒ αυξάνεται κα-

τά b1. Το τµήµα Ρ’Ρ ονοµάζεται ετεροβαθµίδα (jog) [23]. Ετεροβαθµίδες µπορούν

επίσης να σχηµατιστούν και κατά την αναρρίχηση τµήµατος διαταραχής ακµής,

όπως στο Σχήµα 2.6. Αντίστοιχα, ϐαθµίδες στο ίδιο επίπεδο ολίσθησης, όπως αυτές

του Σχήµατος 2.7, ονοµάζονται ιδιοβαθµίδες (kink) και δεν εµποδίζουν την κίνηση

των διαταραχών [23]. Πιο συγκεκριµένα, στους κρυστάλλους του FCC µπορεί να

υπάρξουν και αντιδράσεις µεταξύ των διαταραχών που ευνοούν ή εµποδίζουν την πε-

ϱαιτέρω ολίσθησή τους. Οι αντιδράσεις αυτές σχηµατίζονται µε την αλληλεπίδραση

διαταραχών των 12 διαφορετικών επιπέδων ολίσθησης.

Μία από τις σηµαντικότερες αντιδράσεις διαταραχών στα πλέγµατα FCC είναι

η παρεµπόδιση Lomer (Lomer lock). ΄Εστω ότι µια διαταραχή κινείται πάνω στο
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Σχήµα 2.5: ∆ιαδικασία δηµιουργίας ετεροβαθµίδας [23].

Σχήµα 2.6: Ετεροβαθµίδες σε µια διαταραχή ακµής [23].

επίπεδο (1 1 1) µε διάνυσµα Burgers 1
2 [1 0 1], ενώ µια άλλη κινείται στο επίπεδο

(1 1 1) µε διάνυσµα Burgers 1
2 [0 1 1]. ΄Οταν συναντηθούν δηµιουργείται µια νέα

διαταραχή ακµής σύµφωνα µε την αντίδραση:

1
2

[101] +
1
2

[011]→
1
2

[110] (2.2)

Η καινούρια διαταραχή που δηµιουργείται έχει διάνυσµα Burgers 1
2 [110] πάνω

στην διεύθυνση [1 1 0] µε επίπεδο ολίσθησης το (0 0 1). Το επίπεδο αυτό όµως δεν

είναι πυκνό στα FCC, έτσι η ολίσθηση παρεµποδίζεται και η διαταραχή ακινητοποιε-

ίται.
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Σχήµα 2.7: (α) Ιδιοβαθµίδες και (ϐ) ετεροβαθµίδες σε διαταραχές ακµής [23].

Μια άλλη κοινή αντίδραση είναι αυτή της συγγραµµικής εξουδετέρωσης (collinear

annihilation) κατά την οποία κάθετες µεταξύ τους διαταραχές µε ίδιο διάνυσµα

Burgers και αντίθετα διανύσµατα ϕοράς (s), εξουδετερώνονται στο σηµείο αντίδρα-

σής τους. Αντίστοιχα, υφίστανται αντιδράσεις που δεν ακινητοποιούν τις διαταραχές,

αλλά οδηγούν σε πολλαπλασιασµό τους (glissile junction). Στον παρακάτω πίνακα

συνοψίζονται όλες οι αλληλεπιδράσεις µεταξύ των 12 διευθύνσεων ολίσθησης των

κρυστάλλων FCC.

2.2.3 Πολλαπλασιασµός ∆ιαταραχών

Συνήθως η πυκνότητα των διαταραχών σε ένα ανοπτηµένο µέταλλο ϕτάνει την

τάξη των 1010 m-2 (m/m3). Ωστόσο, κατά την παραµόρφωσή τους η πυκνότητα των

διαταραχών αυξάνεται και µπορεί να ϕτάσει ένα εύρος 1014 έως 1016 m-2 έπειτα από

επιβολή ϕορτίου και πλαστική παραµόρφωση. Συνεπώς, κατά την παραµόρφωση όχι

µόνο υπάρχει ολίσθηση των διαταραχών, αλλά και πολλαπλασιασµός τους. Μία από

τις σηµαντικότερες πηγές διαταραχών κατά την πλαστική παραµόρφωση είναι τα όρια

κόκκων [23]. Τα όρια κόκκων, όπως και οι περιοχές γύρω από τα κατακρηµνίσµατα

αποτελούν περιοχές απόκλισης από την τέλεια κρυσταλλογραφική δοµή. Με αυτόν

τον τρόπο, λειτουργούν ως ϑέσεις δηµιουργίας διαταραχών υπό την εφαρµογή τάσεων

[24]. Η σταυρολίσθηση και η αναρρίχηση δρουν κι αυτές ως πηγές διαταραχών και

συµβάλλουν στον πολλαπλασιασµό των διαταραχών [23].

΄Ενας από τους πιο εδραιωµένους µηχανισµούς πολλαπλασιασµού των διαταρα-

χών είναι µέσω της πηγής Frank-Read [19]. ΄Οταν µια διαταραχή αγκιστρώνεται
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2.2.3 Πολλαπλασιασµός ∆ιαταραχών

Πίνακας 2.3: Τύποι αλληλεπίδρασης µεταξύ των διαφορετικών συστηµάτων ολίσθη-
σης, όπου s: αλληλεπίδραση µεταξύ του ίδιου συστήµατος ολίσθησης, cp: συνεπίπεδη
αλληλεπίδραση, h: κλειδαριά Hirth, l: κλειδαριά Lomer-Cottrell, g: , cl: συγγραµµική
αλληλεπίδραση.
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11

)[
11

0]

(1
11

)[
01

1]

(1
11

)[
10

1]

(1
11

)[
11

0]

(111)[011] s cp cp h l g cl g g h g l

(111)[101] cp s cp l h g g h l g cl g

(111)[110] cp cp s g g cl g l h l g h

(111)[011] h l g s cp cp h g l cl g g

(111)[101] l h g cp s cp g cl g g h l

(111)[110] g g cl cp cp s l g h g l h

(111)[011] cl g g h h l s cp cp h l g

(111)[101] g h l g cl g cp s cp l h g

(111)[110] g l h l g h cp cp s g g cl

(111)[011] h g l cl g g h l g s cp cp

(111)[101] g cl g g h l l h g cp s cp

(111)[110] l g h g l h g g cl cp cp s

λόγω κάποιων εµποδίων (δάσος διαταραχών, ετεροβαθµίδες, κατακρηµνίσµατα) και

της ασκηθεί διατµητική τάση, αυτή αρχίζει να καµπυλώνεται όπως στο Σχήµα 2.8.

΄Οσο η τάση αυτή αυξάνεται, η ακτίνα καµπυλότητας της διαταραχής µειώνεται µέχρι

να ϕτάσει στο σηµείο (ϐ) του Σχήµατος 2.8, όπου η διαταραχή λαµβάνει ηµικυκλικό

σχήµα και η τάση την τιµή τ = µb/L. Εν συνεχεία όταν πάει να σχηµατιστεί ϐρόγχος

τα δύο τµήµατα της διαταραχής που συναντώνται εξουδετερώνονται, αφού έχουν ίδιο

διάνυσµα Burgers και αντίθετο διάνυσµα ϕοράς s. Ο ϐρόγχος κλείνει και αρχίζει να

επεκτείνεται µε την εφαρµογή της τάσης, ενώ η διαταραχή παραµένει στο ευθύγραµ-

µο τµήµα ΑΒ και ξεκινά από την αρχή η διαδικασία [23]. ΄Ετσι η πηγή Frank-Read

συνεχίζει να δηµιουργεί καινούριες διαταραχές [19].

13



Κεφάλαιο 2. Θεωρητικό Μέρος

Σχήµα 2.8: Σχηµατική απεικόνιση πηγής Frank - Read [23].
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2.3 Μέθοδος Πλαστικότητας Κρυστάλλου

2.3 Μέθοδος Πλαστικότητας Κρυστάλλου

2.3.1 Αρχές Παραµόρφωσης Κρυστάλλου

Για την µοντελοποίηση της µηχανικής συµπεριφοράς των µεταλλικών υλικών και

την αποτύπωση των µεταλλουργικών ϕαινοµένων που λαµβάνουν χώρα κατά την πα-

ϱαµόρφωση τους, είναι απαραίτητη η ένταξη των ιδιοτήτων που προκύπτουν από την

κρυσταλλική δοµή στον σχηµατισµό ενός εµπεριστατωµένου µοντέλου [25]. Η µέθο-

δος πλαστικότητας κρυστάλλου, η οποία ϐασίζεται στην συµπεριφορά του µονοκρυ-

στάλλου, έχει επιτυχώς εφαρµοστεί για την πρόβλεψη της µηχανικής συµπεριφοράς

των πολυκρυσταλλικών υλικών [26][27][28]. Τα µοντέλα που ϐασίζονται σε αυτήν τη

µέθοδο, συνυπολογίζουν την ελαστική και πλαστική συµπεριφορά των µεταλλικών

υλικών, εκφράζοντας µε τανυστές τους µηχανισµούς παραµόρφωσης. Τα δύο είδη

µοντέλων που χρησιµοποιούνται µε αυτήν τη µέθοδο είναι τα ϕαινοµενολογικά και

τα ϕυσικά. Η παρούσα εργασία ασχολείται µε τον δεύτερο τύπο µοντέλων.

Τα ϕυσικά καταστατικά µοντέλα, αποτυπώνουν την κινηµατική των διαφόρων

τύπων σφαλµάτων της µικροδοµής στις εξισώσεις τους, όπως την ολίσθηση των δια-

ταραχών, τον πολλαπλασιασµό τους και την µη γραµµική αλληλεπίδρασή µεταξύ

τους (Κεφάλαιο 2.2). Επιπλέον, η πλειονότητα των παραµέτρων των µοντέλων αυ-

τών έχουν ϕυσική σηµασία και δεν είναι απλώς µαθηµατικές παράµετροι εκθετικών

νόµων [25]. Αυτό έχει ένα ακόµα πλεονέκτηµα ότι οι παράµετροι αυτές είναι ήδη

γνωστές από ϕυσικά πειράµατα.

Η µέθοδος της πλαστικότητας κρυστάλλου έχει τις ϐάσεις της στον νόµο του

Schmid [25]. Σύµφωνα µε αυτόν, κατά την επιβολή εξωτερικών τάσεων στον µονο-

κρύσταλλο, προκαλούνται διατµητικές συνιστώσες εντός αυτού, οι οποίες προκαλούν

την ολίσθηση των διαταραχών σε συγκεκριµένα επίπεδα ολίσθησης που εξαρτώνται

από το σύστηµα κρυστάλλωσης. Αυτές οι αναλυόµενες τάσεις που ασκούνται στον

κρύσταλλο, προκαλούν την ολίσθηση των διαταραχών και την παραµόρφωση όλου

του κρυστάλλου παράλληλα στις προτιµητέες διευθύνσεις ολίσθησης. Συνεπώς για

να επέλθει ολίσθηση στον κρύσταλλο, όπως ϕαίνεται και στο Σχήµα 2.9, από απλό

εφελκυσµό ϑα πρέπει η αναλυόµενη τάση, που δίνεται από την παρακάτω σχέση, να
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γίνει µεγαλύτερη από µια κρίσιµη τάση

τc = σ · cosφ · cosλ (2.3)

όπου τ είναι η διατµητική τάση του επιπέδου ολίσθησης, µε κάθετο διάνυσµα n στην

διεύθυνση ολίσθησης s, σ είναι η ασκούµενη µονοαξονική τάση, λ είναι η γωνία που

σχηµατίζει η διεύθυνση ολίσθησης και ϕ η γωνία του επιπέδου ολίσθησης µε τον

άξονα εφελκυσµού. Το γινόµενο cosφ · cosλ ορίζεται ως παράγοντας Schmid.

Σχήµα 2.9: ∆ιατµητική τάση τ στο επίπεδο ολίσθησης µονοκρυστάλλου κατά τον µο-
νοαξονικό εφελκυσµό.

Μια σηµαντική συνέπεια του νόµου του Schmid είναι ότι κατά την ολίσθηση

πραγµατοποιείται περιστροφή του κρυστάλλου, µε αποτέλεσµα οι κρυσταλλογραφι-

κές διευθύνσεις των αξόνων να αλλάζουν σε σχέση µε τον άξονα επιβολής της τάσης,

γεγονός που οδηγεί στην ανάπτυξη κρυσταλλογραφικού ιστού σε πολυκρυσταλλικά

υλικά. Ο νόµος του Schmid µπορεί να γενικευθεί σε έναν τρισδιάστατο χώρο λαµ-
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ϐάνοντας υπ΄ όψιν και τις 9 συνιστώσες της τάσης, µε σ11, σ22 και σ33 να είναι οι

ορθές τάσεις και σ12 = σ21, σ23 = σ32 και σ13 = σ31 να είναι οι διατµητικές τάσεις. ΄Ετσι

προκύπτει ο γενικευµένος νόµος του Schmid:

τr =

3∑
j=1

3∑
i=1

IniIsjσij (2.4)

όπου Ini = n̂ · îi και Isj = ŝ · îj. Το µοντέλο αυτό ϐελτιώθηκε στη συνέχεια από τους

Taylor [29] και Bishop – Hill [30].

2.3.2 Καταστατικοί Νόµοι

Η ϕύση της µεθόδου πλαστικότητας κρυστάλλου απαιτεί την χρήση λογισµικών

πακέτων για την επίλυση των καταστατικών νόµων για κάθε κόκκο των πολυκρυ-

σταλλικών υλικών. ΄Ετσι τα τελευταία έτη µε την άνοδο των υπολογιστικών µεθόδων

έχουν αναπτυχθεί λογισµικά πακέτα από διάφορους ϕορείς για την επίλυση τους,

όπως το DAMASK [7], του οποίου γίνεται χρήση και στην παρούσα εργασία, το

PRISMS-Plasticity [31] και το Neper/FEPX project [32].

Οι καταστατικοί νόµοι αποτελούν τα ϑεµέλια κάθε προγράµµατος προσοµοίωσης.

Μέσω των νόµων αυτών είναι δυνατή η περιγραφή της µηχανικής συµπεριφοράς

κάθε στοιχείου. Κάθε καταστατικός νόµος χρειάζεται ένα δεδοµένο σετ παραµέτρων

για να λειτουργήσει και να επιλυθεί µε τις αναλυτικές µεθόδους. Οι παράµετροι

του καταστατικού νόµου αντιπροσωπεύουν και τον ϐαθµό πολυπλοκότητας αυτού.

Οι παράµετροι µπορεί να είναι καθαρά εµπειρικές προερχόµενες από προσεγγιστι-

κές µεθόδους, ή προερχόµενες από περιγραφή ϕυσικών ϕαινοµένων. Οι πρώτες

πλεονεκτούν στην υπολογιστική ταχύτητα αλλά µειονεκτούν στην ακρίβεια ενώ οι

δεύτερες το ανάποδο [25]. Σηµαντικό, επίσης, πλεονέκτηµα των ϕυσικά ϐασισµένων

παραµέτρων είναι ότι µπορεί να υπολογιστούν και από προσοµοιώσεις χαµηλότερης

κλίµακας [7], κάτι που ενισχύει την διεπιστηµονικότητα και την ϐαθύτερη κατανόη-

ση των ϕαινοµένων που λαµβάνουν χώρα.

Κατά την µηχανική ϕόρτιση ενός υλικού, οι νόµοι που περιγράφουν την ελαστική

και πλαστική απόκριση είναι αυτοί που ϑα προβλέψουν την µηχανική του απόκρι-

ση. Η µαθηµατική αποτύπωση των νόµων αυτών επιτυγχάνεται µέσω των αρχών της

µηχανικής του συνεχούς µέσου [33][34][21][35]. Η κινηµατική συµπεριφορά ενός
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στερεού σώµατος από µια µη παραµορφωµένη σε µια παραµορφωµένη κατάσταση

αλλάζει τις συντεταγµένες των στοιχείων του στερεού αυτού από x σε y. ΄Ετσι ορίζε-

ται η ϐαθµίδα παραµόρφωσης (deformation gradient) [33] F = ∂y/∂x (deformation

gradient), η οποία είναι ξεχωριστή για κάθε σηµείο του υλικού σώµατος. Για τα µε-

ταλλικά υλικά, των οποίων η παραµόρφωση περιγράφεται τόσο από ελαστικό όσο και

από πλαστικό µέρος, είναι απαραίτητη η πολλαπλασιαστική ανάλυση της ϐαθµίδας

παραµόρφωσης ως εξής :

F = FeFp (2.5)

µε Fe το ελαστικό µέρος και Fp το πλαστικό µέρος της παραµόρφωσης (Σχήµα 2.1).

∆ιάγραµµα 2.1: Η ανάλυση της ϐαθµίδας παραµόρφωσης σε πλαστικό και ελαστικό
µέρος.

2.3.2.1 Ελαστική Απόκριση

Κατά την παραµόρφωση ενός µεταλλικού υλικού πρώτα επέρχεται η ελαστική

του παραµόρφωση κατά την οποία οι αποστάσεις µεταξύ των ατόµων του υλικού

αυξάνονται ή µειώνονται. Η ελαστική αυτή συµπεριφορά ακολουθεί µια γραµµική

σχέση τάσης – παραµόρφωσης, η οποία περιγράφεται από τον νόµο του Hooke [36].

σ = Cij · ϵ (2.6)

όπου Cij ο τανυστής τέταρτης τάξης που εµπεριέχει τα µέτρα ελαστικότητας των δια-

ϕορετικών διευθύνσεων, γνωστός και ως τανυστής ελαστικότητας. Λόγω συµµετρίας

των τανυστών της τάσης και της παραµόρφωσης για τα κρυσταλλικά υλικά τα στοι-
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χεία του τανυστή ελαστικότητας µειώνονται από 81 σε 21 (Εξίσωση 2.7) [36]. Πιο

συγκεκριµένα, για τα κυβικά συστήµατα οι ανεξάρτητες µεταβλητές ανέρχονται σε

µόνο 3 [36]. Συνεπώς για το FCC ο τανυστής Cij λαµβάνει την ακόλουθη µορφή [36]:

Cij =



C11 C12 C12

· C11 C12

· · C11

C44

C44

C44


(2.7)

2.3.2.2 Πλαστική Απόκριση

Η ϑεωρία της πλαστικότητας ασχολείται µε την αναντίστρεπτη και µόνιµη πα-

ϱαµόρφωση που επέρχεται σε ένα µεταλλικό υλικό έπειτα από δεδοµένο ϕορτίο ή

παραµόρφωση. ΄Ετσι συµπληρώνει τη ϑεωρία της ελαστικότητας, η οποία περιγράφει

την αντιστρεπτή συµπεριφορά των υλικών όπως αναφέρθηκε και στην προηγούµενη

παράγραφο µέχρι το όριο διαρροής [37]. Τα κυριότερα µοντέλα πλαστικής απόκρι-

σης είναι τα ϕαινοµενολογικά µοντέλα και τα ϐασισµένα στη ϕυσική της ϑεωρίας

των διαταραχών. Στην διπλωµατική εργασία χρησιµοποιήθηκαν τα δεύτερα για την

ανάλυση της πλαστικής παραµόρφωσης.

2.3.2.2.1 Μοντέλα Βασισµένα σε Φυσικές Εξισώσεις

Τα µοντέλα ϐασισµένα σε ϕυσικά ϕαινόµενα και µηχανισµούς έχουν τη δυνα-

τότητα να δώσουν πιο ακριβή αποτελέσµατα και να εφαρµοστούν σε µεγαλύτερο

εύρος εφαρµογών [25][7]. Βασίζονται σε εσωτερικές µεταβλητές, όπως η πυκνότητα

διαταραχών, οι οποίες έχουν ϕυσική σηµασία και µπορούν να ϐρεθούν ϐιβλιογρα-

ϕικά, υπολογιστικά ή πειραµατικά [33]. Οι πρώτες προσπάθειες για την ανάπτυξη

τέτοιων µοντέλων έγιναν από τους Kocks και Mecking [38]. ΄Ετσι, ϐασιζόµενοι σε

αυτούς οι Ma et al. [39][40][41] ανέπτυξαν ένα από τα πιο διαδεδοµένα µοντέλα

κρυσταλλικής πλαστικότητας ϐασισµένα στις διαταραχές, ενώ τελευταίες ϐελτιώσεις

πραγµατοποιήθηκαν και από τον Kords [34]. Η παρούσα διπλωµατική εργασία
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χρησιµοποιεί το συγκεκριµένο µοντέλο, το οποίο είναι εντεταγµένο στο υπολογιστι-

κό πακέτο DAMASK [7]. Παρακάτω παρατίθενται οι σηµαντικές αρχές του µοντέλου

για την κατανόηση των ϐασικών εννοιών του. Τα µοντέλα ϐασισµένα στις διαταραχές,

αποτελούνται από το νόµο πλαστικής ϱοής και εργοσκλήρυνσης. Σε αυτήν την πε-

ϱίπτωση και οι δύο νόµοι συνδέονται µε τις διαταραχές του υλικού. Για τον κινητικό

νόµο χρησιµοποιείται η εξίσωση του Orowan [42]

γ̇α = ρα
mbvα (2.8)

συνδυάζοντας έτσι τις διαταραχές µε τον ϱυθµό διάτµησης, όπου ρα
m η πυκνότητα των

ενεργών διαταραχών, b το διάνυσµα Burgers και v η µέση ταχύτητα των διαταραχών

αυτών. Για να επέλθει κίνηση των διαταραχών η ασκούµενη τάση πρέπει να ξεπεράσει

ένα κατώφλι τάσης ώστε να είναι ικανή να υπερνικήσει τα εµπόδια της µικροδοµής,

όπως όρια κόκκων, διασταυρώσεις διαταραχών κλπ. Αυτό το κατώφλι ορίζεται ως

κρίσιµη ανηγµένη διατµητική τάση τcr . Η τάση τeff που λειτουργεί ως κινητήρια

δύναµη στην κίνηση των διαταραχών, υπολογίζεται ως η διαφορά της ασκούµενης

ανηγµένης τάσης και της κρίσιµης ανηγµένης διατµητικής τάσης ως εξής :

τeff = (|τ| − τcr)sgnτ (2.9)

όταν η ασκούµενη τάση είναι µεγαλύτερη από την τcr , αλλιώς είναι ίση µε 0 [33].

΄Οσον αφορά την εργοσκλήρυνση, αυτή µπορεί να περιγραφεί, όπως γίνεται και στην

πραγµατικότητα, µε την εξέλιξη της πυκνότητας διαταραχών. Η µαθηµατικοποίηση

των ϕυσικών ϕαινοµένων που λαµβάνουν χώρα µεταξύ των διαταραχών και περι-

γράφηκαν στο Κεφάλαιο 2.2, αποτελούν τη ϐάση του µοντέλου αυτού. Τελικά, το

µοντέλο αυτό χρειάζεται πολύ περισσότερες παραµέτρους από τα ϕαινοµενολογικά

µοντέλα, ϑυσιάζοντας υπολογιστική ταχύτητα για ακριβέστερα αποτελέσµατα [7].

2.3.3 Φασµατική Μέθοδος

Για την επίλυση των µερικών διαφορικών εξισώσεων των καταστατικών νόµων για

κάθε ξεχωριστό στοιχείο του κρυστάλλου είναι απαραίτητη η χρήση αριθµητικών

µεθόδων επίλυσής τους [43]. Η πιο διαδεδοµένη τέτοια µέθοδος είναι η µέθοδος των

πεπερασµένων στοιχείων (FEM), η οποία χωρίζει το µελετούµενο όγκο σε ένα πλέγµα
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πεπερασµένων στοιχείων απλού σχήµατος (όπως κύβοι, πυραµίδες κλπ), στα οποία

επιλύονται τοπικές συνοριακές συνθήκες, απλοποιώντας αρκετά την επίλυση [44].

Τη µέθοδο αυτή χρησιµοποιούν πολλά γνωστά λογισµικά όπως το Abaqus FEA, το

Ansys και το Marc.

Από την άλλη, οι ϕασµατικές µέθοδοι, πρώτα αναπτύχθηκαν από τους Moulinec

και Suquet [45][46] για την πρόβλεψη της συµπεριφοράς των σύνθετων υλικών, στη

συνέχεια επεκτάθηκαν για την ιξωδοπλαστικότητα (viscoplasticity) [47] και για τα

πολυκρυσταλλικά υλικά [48]. ΄Εχουν αποδειχθεί αποδοτικότερες έναντι του FEM

για την πρόβλεψη της µηχανικής συµπεριφοράς των πολυκρυσταλλικών υλικών

[49][50][51][52]. Αντίστοιχα µε το FEM οι ϕασµατικές µέθοδοι είναι αλγόριθµοι

αριθµητικής επίλυσης µερικών διαφορικών εξισώσεων. Η διαφορά τους έγκειται στο

γεγονός ότι οι ϕασµατικές µέθοδοι δεν διακριτοποιούν τον όγκο σε πεπερασµένα

στοιχεία και λύνουν τις εξισώσεις αυτές για κάθε σηµείο ξεχωριστά, ϑεωρώντας τοπι-

κή ισορροπία, αλλά ακολουθούν µια πιο συνολική προσέγγιση λύνοντας ένα µεγάλο

σετ ϐασικών συναρτήσεων [43]. Σε αντίθεση µε το FEM, το οποίο µπορεί να λειτουρ-

γήσει και σε περίπλοκα σχήµατα, οι ϕασµατικές µέθοδοι απαιτούν τη χρήση RVE

για την επίλυση των εξισώσεων αυτών. Ως αποτέλεσµα, περιορίζεται στην επίλυση

περιοδικών µικροδοµών [52].

Πιο συγκεκριµένα, στο DAMASK η ϕασµατική µέθοδος εφραµόζεται ως εξής : Η

απεικόνιση της παραµόρφωσης χ(x) : x ∈ B0 → y ∈ B στο πεδίο B0 ⊂ ℜ
3 µπορεί

να εκφραστεί ως :

χ(x) = F̄x + w̃(x) (2.10)

όπου F̄ είναι το µακροσκοπικό σώµα µετατόπισης και w̃(x) το τοπικά κυµαινόµενο

σώµα µετατόπισης. Αυτή αποτελεί τη ϐασική συνάρτηση για την επίλυση της µηχανι-

κής ισορροπίας. Η συνέχεια της µεθόδου περιγράφεται στην ακόλουθη ϐιβλιογραφία

[53][54][43].

Η αριθµητική επίλυση των εξισώσεων που περιγράφονται στην παραπάνω ϐιβλιο-

γραφία πραγµατοποιείται µε τον αλγόριθµο των γρήγορων µετασχηµατισµών Fourier

(FFT) στο πεδίοB0, το οποίο διακριτοποιείται σε ένα πλέγµα Nx×Ny×Nz = N σηµείων.

Η επίλυση προσεγγίζεται στον χώρο Fourier και αντιστοιχίζεται µε τον πραγµατικό

χώρο µέσω του αλγορίθµου FFT [7].
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2.3.4 Στοιχειώδης Αντιπροσωπευτικός ΄Ογκος (RVE)

Τα περισσότερα υλικά σε µεγάλη κλίµακα, µοιάζουν οµογενή τόσο στην όψη όσο

και στις ιδιότητες. Ωστόσο σε µικρότερη κλίµακα, όλα τα υλικά είναι ετερογενή εκ

ϕύσεως. Στα πολυκρυσταλλικά υλικά οι ιδιότητές τους εξαρτώνται σε µεγάλο ϐαθµό

από τα χαρακτηριστικά της µικροδοµής, όπως η γεωµετρία των ϕάσεων που την α-

ποτελούν, τη κατανοµή, τον προσανατολισµό, το σχήµα και το κλάσµα όγκου τους,

τα οποία µε τη σειρά τους εξαρτώνται από την ϑερµοµηχανική τους ιστορία και την

χηµική σύσταση του υλικού [55]. Ανάλογα την κλίµακα µοντελοποίησης, τα υλικά

ϑεωρούνται οµοιογενή, χωρίς να λαµβάνονται υπόψιν τα χαρακτηριστικά της µικρο-

δοµής που αναλύθηκαν πιο πάνω. Η µέθοδος των στοιχειωδών αντιπροσωπευτικών

όγκων (RVEs) για την απεικόνιση του υλικού, συµπεριλαµβάνει τα χαρακτηριστικά

της µικροδοµής, προσµετρώντας έτσι την επιρροή της στις µηχανικές ιδιότητες του

υλικού [55]. Πιο συγκεκριµένα, ένας στοιχειώδης αντιπροσωπευτικός όγκος ορίζεται

ως µια πεπερασµένη περιοχή του υλικού, η οποία είναι αρκετά µεγάλη ώστε να είναι

αντιπροσωπευτική για ολόκληρο το υλικό και έχει σχεδόν τις ίδιες ιδιότητες όπως

και ο συνολικός όγκος του υλικού [56]. Με αυτόν τον ορισµό, το µέγεθος του RVE

εξαρτάται από το υλικό και την ιδιότητα υπό µελέτη [56].
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Κεφάλαιο 3

Υπολογιστικό Μέρος

3.1 ∆ηµιουργία Αρχείων Εισόδου

Για την προσοµοίωση της εξέλιξης της µικροδοµής και την πρόβλεψη της µη-

χανικής συµπεριφοράς του κράµατος ΑΑ6063 ανάλογα µε τις διάφορες συνθήκες

ϕόρτισης, χρησιµοποιείται το λογισµικό πακέτο DAMASK, η λειτουργία του οποίου

έχει αναφερθεί στην παράγραφο 2.3.2.

Το λογισµικό αυτό λαµβάνει τρία αρχεία ως είσοδο, τα οποία ορίζουν την γεωµε-

τρία του αντιπροσωπευτικού όγκου, τις συνθήκες ϕόρτισης και τις παραµέτρους του

υλικού.

3.1.1 Αρχείο Γεωµετρίας

Το αρχείο γεωµετρίας αποτελείται από ένα RVE στο οποίο ασκούνται οι συνθήκες

ϕόρτισης. Μέσω αυτού περιγράφονται οι διαστάσεις του αντιπροσωπευτικού όγκου,

ο αριθµός των κόκκων και ο αριθµός των pixels στα οποία ϑα γίνει η επίλυση των

καταστατικών νόµων µέσω του ϕασµατικού επιλύτη.

Το DAMASK έχει τη δυνατότητα δηµιουργίας RVE µε τη χρήση της ενότητας

damask.Grid µε την οποία µπορεί να δηµιουργηθεί RVE χρησιµοποιώντας τη ψη-

ϕίδωση Voronoi. Μια εναλλακτική είναι η χρήση ενός υποστηρικτικού λογισµικού

πακέτου για τη δηµιουργία µικροδοµής, το οποίο είναι πιο ευέλικτο στη δηµιουρ-

γία του αρχείου γεωµετρίας και προσφέρει περισσότερες µορφολογικές ιδιότητες,

πέρα από την ψηφίδωση Voronoi. Το πρόγραµµα που χρησιµοποιήθηκε είναι το

Neper για τον σκοπό αυτό, οι δυνατότητες του οποίου αναφέρονται µε περισσότερη

λεπτοµέρεια στο Παράρτηµα Βʹ. Επιλέχθηκε η χρήση της graingrowth µορφολο-
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γίας για την ανάπτυξη των κόκκων, η οποία αντιστοιχεί καλύτερα στα πραγµατικά

πολυκρυσταλλικά υλικά.

Σχήµα 3.1: Αριστερά το RVE µε χρήση του αλγορίθµου Voronoi και δεξιά το RVE µε
χρήση του Neper και τη µορφολογία graingrowth.

Συγκρίνοντας τα δύο RVE του Σχήµατος 3.1 παρατηρείται ότι η ψηφίδωση Voronoi

ϐγάζει ικανοποιητικά αποτελέσµατα µικροδοµής. Ωστόσο, έχει µερικά µειονεκτήµα-

τα. Με µια γρήγορη παρατήρηση, το µέγεθος των κόκκων παρουσιάζει ευρεία κα-

τανοµή. ∆εύτερον, ορισµένοι κόκκοι εµφανίζουν αρκετά οξείες γωνίες κάτι που δεν

αντιπροσωπεύει πραγµατικές µικροδοµές. Αντίθετα, στο δεξί RVE παρατηρείται ότι

οι κόκκοι είναι πολύ πιο αντιπροσωπευτικοί µιας πραγµατικής µικροδοµής, αφού

παρουσιάζουν µεγαλύτερη σφαιρικότητα, µικρότερη τυπική απόκλιση στο µέγεθός

τους και πιο οµαλές γωνίες. Το DAMASK διαβάζει µόνο αρχεία .vti για το αρχείο

γεωµετρίας σε µορφή raster. Συνεπώς, το αρχείο χρειάζεται µια επιπλέον µετατροπή

έτσι ώστε να ψηφιοποιηθεί µέσω pixels.

Για την συγκεκριµένη προσοµοίωση µικροδοµής του κράµατος AA6063, το οπο-

ίο είναι προϊόν διέλασης, πρέπει να προστεθεί και µια αναλογία διαστάσεων στους

κόκκους παράλληλα στον άξονα διέλασης, ώστε να ανταποκρίνεται καλύτερα στην

πραγµατικότητα. Επίσης, στα επόµενα ϐήµατα ϑα χρειαστεί να προστεθεί και ο κρυ-

σταλλογραφικός ιστός του κράµατος για την µελέτη της ανισοτροπίας του, συνεπώς ο

αριθµός των κόκκων για να είναι αντιπροσωπευτική η προσοµοίωση πρέπει να είναι

τουλάχιστον 300. Συνεπώς το τελικό RVE της προσοµοίωσης είναι το παρακάτω.
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Σχήµα 3.2: Τελική µορφή RVE του κράµατος AA6063 σε µορφή εικόνας (αριστερά)
και ψηφιοποιηµένη (δεξιά).

Η τελική µορφή του RVE είναι ένας κύβος µεγέθους ακµής 420µm σε ανάλυση

64:64:64 pixels, ο οποίος αποτελείται απο 300 κόκκους.

3.1.2 Αρχείο Συνθηκών Φόρτισης

Το αρχείο των συνθηκών ϕόρτισης αποτελείται από δύο µέρη, τον επιλύτη και

το ϐήµα ϕόρτισης. Για επιλύτη µπορεί να επιλεγεί είτε ο ϕασµατικός επιλύτης,

που χρησιµοποιείται και στην παρούσα εργασία ή επιλύτης πεπερασµένων στοιχείων

(FEM). Στο ϐήµα ϕόρτισης περιγράφονται όλες οι λεπτοµέρειες σχετικά µε το κάθε

ϐήµα ϕόρτισης της προσοµοίωσης και αποτελείται από ένα σύνολο παραµέτρων.

Αρχικά, πρέπει να γίνει διακριτοποίηση του ϐήµατος ϕόρτισης ορίζοντας τον αριθµό

των ϐηµάτων, N, και του συνολικού χρόνου ϕόρτισης, t, έτσι ώστε :

t =
N∑

i=1

∆ti (3.1)

Το επόµενο ϐήµα είναι η διατύπωση των οριακών συνθηκών ϕόρτισης. Μέσω του

DAMASK πρέπει να τεθούν η ϐαθµίδα παραµόρφωσης και ο πρώτος τανυστής τάσης

Piola – Kirchhoff στο τέλος του ϐήµατος ϕόρτισης ή οι αντίστοιχες πρώτες παράγωγοί

τους ως προς τον χρόνο. Στις προσοµοιώσεις που διεξήχθησαν χρησιµοποιήθηκαν ο
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ϱυθµός της ϐαθµίδας παραµόρφωσης (Ḟ ) και ο πρώτος τανυστής τάσης Piola – Kirch-

hoff για τον ορισµό των οριακών συθνηκών, τα στοιχεία των οποίων αναπαριστώνται

παρακάτω.

Ḟ =


∂vx

∂Xx

∂vx

∂Xy

∂vx

∂Xz

∂vy

∂Xx

∂vy

∂Xy

∂vy

∂Xz

∂vz

∂Xx

∂vz

∂Xy

∂vz

∂Xz

 (3.2)

P =


Pxx Pxy Pxz

Pyx Pyy Pyz

Pzx Pzy Pzz

 (3.3)

Για παράδειγµα, για τον µονοαξονικό εφελκυσµό κατά τον άξονα x µε ϱυθµό παρα-

µόρφωσης ίσο µε 10−3 οι παραπάνω τανυστές ορίζονται ως εξής :

Ḟ = 10−3


1 0 0

0 ∗ 0

0 0 ∗

 s−1 (3.4)

P =


∗ ∗ ∗

∗ 0 ∗

∗ ∗ 0

 Pa (3.5)

Με ¨0¨ δεν επιτρέπεται η ανάπτυξη της τάσης / παραµόρφωσης κατά αυτές τις διευ-

ϑύνσεις, ενώ µε ¨∗¨ αφήνεται ελεύθερη η ανάπτυξη τους.

3.1.3 Αρχείο Παραµέτρων Υλικού

Το αρχείο αυτό αποτελείται από ένα σύνολο παραµέτρων οι οποίες εκφράζουν

τη συµπεριφορά του υλικού κατά την παραµόρφωσή του υπό διάφορες συνθήκες

ϕόρτισης, ϑερµοκρασίας ακόµα και εξέλιξης αστοχίας. Εντός του αρχείου αυτού

περιέχεται ένα λεξικό το οποίο ορίζει τις παραµέτρους και τους καταστατικούς νόµους

της κάθε ϕάσης του υλικού και µια λίστα η οποία συνδέει τον κάθε κόκκο του

υλικού από το αρχείο γεωµετρίας µε τον κρυσταλλογραφικό προσανατολισµό του

(εκφρασµένο σε τετραδόνια), το κλάσµα όγκου του και τις παραµέτρους της ϕάσης

του.

Για το κάθε υλικό πρέπει να οριστεί το σύστηµα κρυστάλλωσής του, ώστε να
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3.1.3 Αρχείο Παραµέτρων Υλικού

εφαρµοστούν οι νόµοι της πλαστικότητας κρυστάλλου µε τα σωστά συστήµατα κρυ-

στάλλωσης και για το µηχανικό κοµµάτι, πρέπει επίσης να οριστούν οι παράµετροι

για την ελαστική και πλαστική συµπεριφορά του υλικού. Συγκεκριµένα, για την

προσοµοίωση της παραµόρφωσης του κράµατος AA6063 οι σταθερές παράµετροι

του πίνακα Αʹ.1 και Αʹ.2 πάρθηκαν αυτούσιες έπειτα από ϐιβλιογραφική ανασκόπη-

ση, ενώ οι παράµετροι του πίνακα Αʹ.3 ϐελτιστοποιήθηκαν ώστε να προσοµοιάσουν

την πειραµατική καµπύλη εφελκυσµού.

΄Οσον αφορά την εισαγωγή του κρυσταλλογραφικού ιστού για την µελέτη της ε-

ξέλιξής του, ακολουθήθηκε η παρακάτω διαδικασία. Αρχικά, από την ΕΛΚΕΜΕ ΑΕ

λήφθηκαν πειραµατικά δεδοµένα του ιστού για το κράµα AA6063 έπειτα από δι-

έλαση. Πιο συγκεκριµένα, αντλήθηκαν οι γωνίες Euler για τον προσανατολισµό του

κάθε κόκκου της πειραµατικής µικροδοµής για την αποτύπωση ενός στατιστικού

ιστού. Το αρχείο .txt µετατράπηκε µέσω του DAMASK σε τετραδόνια και εισήχθη στο

αρχείο παραµέτρων του υλικού. ΄Ετσι, οι τοµείς ODF του αρχικού κρυσταλλογραφι-

κού ιστού αποτυπώνονται στο Σχήµα 3.3 µέσω του προγράµµατος ATEX [57]. Από

τους τοµείς ODF του σχήµατος, το κράµα χαρακτηρίζεται από ισχυρό Cube ιστό και

έχει συστατικά Brass και Goss.

Σχήµα 3.3: Τοµείς ODF αρχικού κρυσταλλογραφικού ιστού.
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Κεφάλαιο 4

Αποτελέσµατα Προσοµοιώσεων

Στο κεφάλαιο αυτό παρατίθενται τα αποτελέσµατα των προσοµοιώσεων πλαστι-

κότητας κρυστάλλου που διεξήχθησαν για διαφορετικές συνθήκες ϕόρτισης του

κράµατος AA6063. Η εκτέλεσή τους πραγµατοποιήθηκε µε χρήση του υπολογι-

στικού πακέτου DAMASK και του µοντέλου πλαστικής απόκρισης ϐασισµένο σε

ϕυσικές εξισώσεις. Τα αποτελέσµατα, που λήφθηκαν, προσφέρουν σηµαντικές πλη-

ϱοφορίες σχετικά µε την µηχανική απόκριση του κράµατος και των ϕαινοµένων που

τα διέπουν. Μετά το πέρας της προσοµοίωσης είναι απαραίτητη η επεργασία και η

ανάλυση των δεδοµένων που προκύπτουν, καθώς και η χρήση εξωτερικών προγραµ-

µάτων (Python, Paraview) για την οπτικοποίηση και την καλύτερη κατανόηση των

αποτελεσµάτων.

4.1 Προσοµοίωση Μηχανικής Συµπεριφοράς σε ∆ια-

ϕορετικές Συνθήκες Φόρτισης

Το DAMASK στη ϐάση του επιλύει το σύστηµα εξισώσεων της µηχανικής συνεχούς

µέσου, χρησιµοποιώντας τον ϕασµατικό επιλύτη του, ανάλογα µε τις εξισώσεις του

µοντέλου που έχει επιλεχθεί. Συνεπώς, ως δεδοµένα εξόδου υπολογίζει την εξέλιξη

της ϐαθµίδας παραµόρφωσης (F), του πρώτου τανυστή τάσης Piola - Kirchhoff και του

προσανατολισµού των σηµείων υπολογισµού µετά την επιβολή ϕορτίου για κάθε δια-

δοχικό στάδιο ϕόρτισης. ΄Ετσι, προκύπτει ένας τανυστής τρίτης τάξης (262144x3x3)

για κάθε µέγεθος, ο οποίος αποτυπώνει τις 9 συνιστώσες της παραµόρφωσης και

τάσης, αντίστοιχα, για κάθε σηµείο υπολογισµού (64:64:64 = 262144 σηµεία). Από

αυτά τα δεδοµένα και µόνο είναι δύσκολο να κατανοηθεί η µηχανική συµπεριφορά
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∆ιάγραµµα 4.1: Σύγκριση καµπύλης προσοµοίωσης µε τα πειραµατικά δεδοµένα του
κράµατος AA6063.

του κράµατος, τόσο λόγω του όγκου τους, όσο και λόγω της µορφής τους. Ως εκ

τούτου, καθίσταται αναγκαία η ορθή ανάλυση, επεξεργασία και οπτικοποίηση τους.

Αρχικά, η ϐαθµίδα παραµόρφωσης µετασχηµατίστηκε σε τανυστή παραµόρφωσης

και έπειτα αντλήθηκαν συγκεκριµένα διανύσµατα του τανυστή αυτού και της τάσης,

ανάλογα την διεύθυνση ϕόρτισης, για να εκφραστεί µονοδιάστατα η επιβολή του

ϕορτίου.

4.1.1 Σύγκριση µε Πειραµατικά ∆εδοµένα

Για την επαλήθευση των δεδοµένων της προσοµοίωσης πραγµατοποιήθηκε σύγκρι-

ση µε πειραµατικά δεδοµένα εφελκυσµού του κράµατος AA6063 από την ΕΛΚΕΜΕ

ΑΕ. Το διάγραµµα 4.1 παρουσιάζει συνολικά τα δεδοµένα αυτά για τρεις διαφορετι-

κές ϑερµικές κατεργασίες του κράµατος αυτού (Τ4, Τ6 και Τ7). Η ϕόρτιση και στις

τρεις περιπτώσεις ασκείται παράλληλα στον άξονα διέλασης. Με συνεχείς ευθείες

συµβολίζονται τα δεδοµένα της προσοµοίωσης, τα οποία επεξεργάστηκαν µέσω της

Python για να προκύψουν οι καµπύλες τάσης - παραµόρφωσης.

Αντίστοιχα, µε σηµεία συµβολίζονται τα πειραµατικά δεδοµένα. Παρατηρείται

ότι οι καµπύλες έχουν πολύ καλή προσαρµογή µε τις πειραµατικές µετρήσεις, α-

νεξάρτητα των ϑερµικών κατεργασιών, γεγονός που επιβεβαιώνει την αξιοπιστία του
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4.1.2 Επίδραση Ρυθµού Παραµόρφωσης

µοντέλου και της προσοµοίωσης.

4.1.2 Επίδραση Ρυθµού Παραµόρφωσης

Στη συνέχεια, µελετήθηκε η επίδραση του ϱυθµού παραµόρφωσης κατά τη µηχα-

νική ϕόρτιση του κράµατος για τέσσερις διαφορετικές συνθήκες, 10−3, 10−1, 10 και

1000 s−1 έπειτα από ϑερµική κατεργασία T6. Παρατηρείται η σηµαντική αύξηση του

ορίου διαρροής µε ολοένα αυξανόµενο ϱυθµό παραµόρφωσης. Η ϕαινοµενική αύξη-

ση στις µηχανικές ιδιότητες και συγκεκριµένα στο όριο διαρροής οφείλεται στο ότι

κατά την επιβολή ϕορτίου µε ολοένα αυξανόµενο ϱυθµό, οι διαταραχές έχουν όλο και

λιγότερο χρόνο να πραγµατοποιήσουν ολίσθηση κατά µήκος των ευνοϊκών κρυσταλ-

λογραφικών επιπέδων, µε αποτέλεσµα να δυσχεραίνεται η πλαστική παραµόρφωση.

Με άλλα λόγια, η αύξηση του ϱυθµού παραµόρφωσης λειτουργεί ως εµπόδιο στην

ολίσθηση των διαταραχών. Το διάγραµµα 4.2 παρουσιάζει αυτήν την επίδραση.
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∆ιάγραµµα 4.2: Σύγκριση καµπύλων τάσης - παραµόρφωσης µε διαφορετικούς ϱυθ-
µούς παραµόρφωσης.

4.1.3 Επίδραση Ανισοτροπίας

Η ανισοτροπία στα πολυκρυσταλλικά υλικά είναι άλλη µια παράµετρος, που δια-

δραµατίζει κρίσιµο ϱόλο στις µηχανικές τους ιδιότητες. ΄Ενα αίτιο που την προκαλεί
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σε ένα µεταλλικό υλικό είναι η έλλειψη συµµετρίας των κόκκων του (π.χ. πεπλατυ-

σµένοι κόκκοι), λόγω της ϑερµοµηχανικής του ιστορίας (έλαση, διέλαση, ϑερµικές

κατεργασίες κ.λ.π). Αυτό οδηγεί σε διαφορετική κατανοµή της ϕόρτισης ανάλογα τον

άξονα στον οποίο ασκείται. Ωστόσο, ο κυριότερος λόγος για τον οποίον τα µεταλλικά

υλικά παρουσιάζουν ανισοτροπία στην µηχανική τους απόκριση είναι ο κρυσταλ-

λογραφικός ιστός, ή ο προτιµητέος προσανατολισµός των κόκκων του. Από µόνοι

τους, οι µονοκρύσταλλοι (κόκκοι) είναι ανισότροποι, όπως έχει αναφερθεί και στην

παράγραφο 2.3.1. Ο κρυσταλλογραφικός ιστός προκύπτει, λοιπόν, από το γεγο-

νός ότι επιβάλλεται σε αρκετούς κόκκους προτιµητέος προσανατολισµός, λόγω πάλι

της ϑερµοµηχανικής ιστορίας του µετάλλου, µε αποτέλεσµα ανάλογα τη διεύθυνση

ϕόρτισης να αλλάζουν οι µηχανικές ιδιότητες του.

Η µικροδοµή του κράµατος AA6063 παρουσιάζει µια ασσυµετρία στο σχήµα των

κόκκων (παράγραφος 3.1.1), καθώς και κρυσταλλογραφικό ιστό (Σχήµα 2.3), λόγω

της διέλασης που υφίσταται. Οι δύο αυτές παράµετροι έχουν ενταχθεί στην προ-

σοµοίωση µέσω του αρχείου γεωµετρίας, όπως έχει αναφερθεί και στο πειραµατικό

µέρος. Στο διάγραµµα 4.3, παρουσιάζονται οι διαφορές στις µηχανικές ιδιότητες του

κράµατος AA6063 T6, µε ϕόρτιση παράλληλα και κάθετα στη διεύθυνση έλασης.
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∆ιάγραµµα 4.3: Σύγκριση καµπύλης τάσης - παραµόρφωσης µε διαφορετικές διευ-
ϑύνσεις ϕόρτισης.
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4.1.4 Περίπλοκες Συνθήκες Φόρτισης

4.1.4 Περίπλοκες Συνθήκες Φόρτισης

Το DAMASK δίνει στον χρήστη τη δυνατότητα, µέσω του αρχείου οριακών συν-

ϑηκών, να ορίσει περίπλοκες συνθήκες ϕόρτισης, πέρα από τον απλό εφελκυσµό,

ορίζοντας συγκεκριµένες τιµές στον τανυστή τρίτης τάξης του ϱυθµού της ϐαθµίδας

παραµόρφωσης (Ḟ ). Μέχρι στιγµής, τα παραπάνω διαγράµµατα έχουν προκύψει

ϑέτοντας µια ϑετική τιµή στο Ḟ σε έναν από τους τρεις κύριους άξονες παραµόρφωσης

και µηδενίζοντας αυτούς της τροπής. ΄Ετσι εξασφαλιζόταν µοναξονικός εφελκυσµός.

Στο διάγραµµα 4.4 παρουσιάζονται τρεις διαφορετικές συνθήκες ϕόρτισης, οι οποίες

αντιστοιχούν σε τρεις διαφορετικούς τανυστές Ḟ και έτσι συγκρίνεται η µηχανική

απόκριση του κράµατος σε σχέση µε τον µονοαξονικό εφελκυσµό.
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∆ιάγραµµα 4.4: Σύγκριση καµπύλης τάσης - παραµόρφωσης µε περίπλοκες συνθήκες
ϕόρτισης.

4.1.5 Εξέλιξη Μικροδοµής και Κρυσταλλογραφικού Ιστού

Για την µελέτη του κρυσταλλογραφικού ιστού το DAMASK χρησιµοποιεί τετρα-

δόνια για να εκφράσει τον προσανατολισµό κάθε σηµείου υπολογισµού. ∆ηλαδή

µετά από κάθε ϐήµα ϕόρτισης λαµβάνεται ένας τανυστής δεύτερης τάξης. Η εξέλιξη

του ιστού προκύπτει σύµφωνα µε τις αρχές της πλαστικότητας κρυστάλλου. ΄Ετσι,

το κάθε σηµείο υπολογισµού περιστρέφεται ανάλογα µε την κατανοµή των τάσεων
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εντός του κρυστάλλου, όπως έχει περιγραφεί και στην παράγραφο 2.3.1 και ϕαίνεται

και στο Σχήµα 4.4. Παρόλα αυτά, τα τετραδόνια δεν µπορούν να οπτικοποιηθούν

εύκολα, ώστε να κατανοηθεί η εξέλιξη του ιστού. Γι΄ αυτόν τον λόγο εφαρµόζεται ένας

µετασχηµατισµός στα δεδοµένα αυτά σε στερεογραφική προβολή και λαµβάνονται

τα χρώµατα Inverse Pole diagram (IPF). Από αυτά γίνεται καλύτερα αντιληπτός ο

προσανατολισµός κάθε σηµείου και µπορεί εύκολα να συσχετιστεί µε τον χάρτη IPF,

όπως ϕαίνεται και στις Εικόνες 4.1 και 4.2. Για καλύτερη ποσοτικοποίηση της ε-

ξέλιξης του ιστού, δηµιουργήθηκαν οι τοµείς ODF µετά το πέρας του εφελκυσµού

(Σχήµα 4.3). Από τις τοµείς ODF παρατηρείται η εξέλιξη του ιστού, που οφείλεται

στην παραµόρφωση λόγω του εφελκυσµού σε συγκεκριµένη διεύθυνση.

Σχήµα 4.1: Εξέλιξη του κρυσταλλογραφικού ιστού κατά την ϕόρτιση παράλληλα στην
διέυθυνση διέλασης.

Σχήµα 4.2: Εξέλιξη του κρυσταλλογραφικού ιστού κατά την ϕόρτιση κάθετα στην
διέυθυνση διέλασης.
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4.2 Προσοµοίωση Εξέλιξης Πυκνότητας ∆ιαταραχών

Σχήµα 4.3: Τοµείς ODF κρυσταλλογραφικού ιστού µετά τον εφελκυσµό.

4.2 Προσοµοίωση Εξέλιξης Πυκνότητας ∆ιαταραχών

΄Οπως έχει αναφερθεί και στην παράγραφο 2.3.2.2 το ϕυσικό µοντέλο που χρη-

σιµοποεί το DAMASK για την πλαστική απόκριση του υλικού, ϐασίζεται στη ϑεωρία

των διαταραχών (ενότητα 2.2). ΄Ετσι, µέσω του υπολογιστικού πακέτου αυτού και την

ανάλυση των δεδοµένων που προκύπτουν από την προσοµοίωση µε την Python, ε-

ίναι δυνατή η µελέτη της εξέλιξης της πυκνότητας των διαταραχών κατά τη µηχανική

ϕόρτιση του κράµατος AA6063. Το διάγραµµα 4.5 παρουσιάζει την εξέλιξη της πυ-

κνότητας των διαταραχών ακµής και κοχλία, καθώς και των συνολικών διαταραχών

κατά την παραµόρφωση. Οι τιµές των πρώτων προέκυψαν λαµβάνοντας υπόψιν µόνο

τις µη ακινητοποιηµένες διαταραχές λόγω αλληλεπιδράσεων, ενώ οι συνολικές είναι

το άθροισµα των διαταραχών ακµής, κοχλία και των διπόλων που δηµιουργούνται

κατά την µηχανική ϕόρτιση.
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∆ιάγραµµα 4.5: Εξέλιξη της πυκνότητας των διαταραχών ακµής, κοχλία και των
συνολικών διαταραχών κατά την παραµόρφωση.

Η εξέλιξη της πυκνότητας των ακινητοποιηµένων διαταραχών, οι οποίες δεν συνυ-

πολογίζονται στη συνολική πυκνότητα διαταραχών και λειτουργούν ως εµπόδια στην

κίνηση των διαταραχών (παράγραφος 2.2.2), συµβάλλοντας έτσι στην εργοσκλήρυνση

παρουσιάζεται στο διάγραµµα 4.6.
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∆ιάγραµµα 4.6: Εξέλιξη πυκνότητας ακινητοποιηµένων διαταραχών.

Τέλος, η εξέλιξη της πυκνότητας των γεωµετρικά απαραίτητων διαταραχών (Ge-
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ometrically Necessary Dislocations (GND)), οι οποίες αποτελούν τη διαφορά των

διαταραχών ϑετικού και αρνητικού προσήµου, παρουσιάζονται στο διάγραµµα 4.7.
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∆ιάγραµµα 4.7: Εξέλιξη της πυκνότητας των γεωµετρικά απαραίτητων διαταραχών
(GND) κατά την παραµόρφωση.

Σχήµα 4.4: Οπτικοποίηση τοπικής κατανοµής τάσης εντός του RVE.
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Κεφάλαιο 5

Συµπεράσµατα

Από τη µελέτη που πραγµατοποιήθηκε σχετικά µε την επίδραση των διαφορετι-

κών συνθηκών ϕόρτισης στις µηχανικές ιδιότητες του κράµατος αλουµινίου AA6063

µε χρήση του υπολογιστικού πακέτου DAMASK, το οποίο ϐασίζεται στη µέθοδο πλα-

στικότητας κρυστάλλου, προκύπτουν τα παρακάτω συµπεράσµατα:

1. Οι καµπύλες τάσης - παραµόρφωσης που προέκυψαν από το DAMASK για

διαφορετικές ϑερµικές κατεργασίες (T4, T6, T7) έχουν εξαιρετική συσχέτιση

µε τα πειραµατικά δεδοµένα. Από αυτό προκύπτει ότι η προσοµοίωση των

καµπυλών µέσω του ϕυσικού µοντέλου πλαστικής απόκρισης, έχει τη δυνα-

τότητα να µοντελοποιήσει τη συνολική µηχανική απόκριση των κραµάτων, µε

την ορθή επιλογή των παραµέτρων του, ανεξάρτητα από την κατεργασία.

2. Η επίδραση του ϱυθµού παραµόρφωσης στις µηχανικές ιδιότητες αποτυπώθη-

κε για διαφορετικές τιµές του, ακόµα και για πολύ υψηλές τιµές (1000 s−1),

οι οποίες είναι πολύ δύσκολο να υλοποιηθούν µε συµβατικό πειραµατικό εξο-

πλισµό.

3. Αποδείχθηκε ότι η ανισοτροπία του κράµατος (ασσυµετρία κόκκων, κρυσταλ-

λογραφικός ιστός), έχει επίδραση στις µηχανικές ιδιότητες του κράµατος, ο

ϐαθµός της οποίας µπορεί να µοντελοποιηθεί επιτυχώς µε τη χρήση της µε-

ϑόδου πλαστικότητας κρυστάλλου.

4. Πραγµατοποιήθηκε προσοµοίωση περίπλοκων συνθηκών ϕόρτισης, οι οποίες

είναι αρκετά δύσκολο να µελετηθούν πειραµατικά, αφού η εκάστοτε δοκιµή

απαιτεί ειδικό πειραµατικό εξοπλισµό και ειδικά δοκίµια για να µελετηθεί.

Μέσω αυτών των δοκιµών λαµβάνεται µια πιο συνολική εικόνα της µηχανικής
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συµπεριφοράς του κράµατος. Παράλληλα, τα αποτελέσµατα των δοκιµών αυ-

τών µπορούν να χρησιµοποιηθούν για τον υπολογισµό επιφανειών διαρροής,

οι οποίες είναι απαραίτητες για την κατανόηση της µηχανικής ανισοτροπίας

του υλικού και ϐρίσκουν εφαρµογή σε κατεργασίες όπως η ϐαθιά κοίλανση.

5. ΄Εγινε οπτικοποίηση του κρυσταλλογραφικού ιστού και της κατανοµής των

τάσεων µε χρήση του Paraview. Με αυτόν τον τρόπο, είναι εφικτή η ϐαθύτερη

µελέτη της κατανοµής της ϕόρτισης εντός του RVE και του ϱόλο που διαδραµ-

τίζει ο προσανατολισµός και το σχήµα των κόκκων. Επιπλέον, κρίνεται ση-

µαντική η πρόβλεψη του κρυσταλλογραφικού ιστού µετά από τις κατεργασίες,

χωρίς τη χρήση επιπλέον πειραµάτων, εξοικονοµώντας χρόνο και χρήµα.

6. Πραγµατοποιήθηκε, επίσης, µέσω του ϕυσικού µοντέλου ϐασισµένου στη ϑε-

ωρία των διαταραχών, µελέτη της εξέλιξής τους κατά τη µηχανική ϕόρτιση. Η

µελέτη αυτή ϐοηθάει στην καλύτερη κατανόηση των ϕαινοµένων που οδηγούν

στην πλαστική παραµόρφωση, στην εργοσκλήρυνση και γενικότερα της µηχα-

νικής απόκρισης του κράµατος. Επιπλέον, τα αποτελέσµατα αυτά µπορούν να

χρησιµοποιηθούν ως δεδοµένα εισόδου για άλλα υπολογιστικά προγράµµατα.

7. Είναι δυνατή η λήψη δεδοµένων (π.χ. εξέλιξη πυκνότητας διαταραχών), µε

χρήση προσµοιώσεων και ϕυσικών µοντέλων µηχανικής απόκρισης, τα οποία

δεν µπορούν να ληφθούν µόνο µε χρήση παραδοσιακών πειραµατικών δια-

τάξεων.

5.1 Προτάσεις για Περαιτέρω ΄Ερευνα

Η διπλωµατική εργασία αυτή καταδεικνύει τις εξαιρετικές δυνατότητες του υπολο-

γιστική πακέτου DAMASK και τη χρήση της µεθόδου πλαστικότητας κρυστάλλου για

την µελέτη των µηχανικών ιδιοτήτων του κράµατος AA6063. Από τα παραπάνω απο-

τελέσµατα και συµπεράσµατα, προκύπτουν οι παρακάτω προτάσεις για περαιτέρω

έρευνα:

1. Η εύρεση παραµέτρων που δεν µπορούν να παρθούν από ϐιβλιογραφία, µπο-

ϱούν να υπολογιστούν µε προσοµοιώσεις µικρότερης κλίµακας ή να γίνει
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5.2 Επίδραση στους Στόχους Βιώσιµης Ανάπτυξης

χρήση αλγορίθµων ϐελτιστοποίησης, οι οποίοι ϑα προσαρµόζουν τις παρα-

µέτρους αυτές σε µια πειραµατική καµπύλη.

2. ΄Ενταξη ϑερµικών και µοντέλων αστοχίας, πέρα του µηχανικού για την απο-

τύπωση περισσότερων ϕαινοµένων κατά την πλαστική παραµόρφωση, όπως τη

ϑέρµανση του δοκιµίου κατά τη ϕόρτιση, τη δηµιουργία λαιµού και την τελική

αστοχία.

3. Σύζευξη της µεθόδου πλαστικότητας κρυστάλλου µε επιλύτη FEM, αξιοποι-

ώντας τα πλεονεκτήµατα και των δύο. Πιο συγκεκριµένα, µετά την µελέτη

της µηχανικής συµπεριφοράς και την επεργασία των δεδοµένων εξόδου του

DAMASK, µπορούν αυτά να χρησιµοποιηθούν ως δεδοµένα εισόδου στο FEM

για την προσοµοίωση του υλικού και την επίδραση περίπλοκης γεωµετρίας

στις µηχανικές ιδιότητές του.

5.2 Επίδραση στους Στόχους Βιώσιµης Ανάπτυξης

Σηµαντικό επίσης να αναφερθεί είναι ότι η µεθοδολογία που αναπτύσσεται στην

παρούσα διπλωµατική εργασία είναι ευθυγραµµισµένη µε τους Στόχους Βιώσιµης

Ανάπτυξης (ΣΒΑ) που έχουν τεθεί από τον Οργανισµό Ηνωµένων Εθνών (ΟΗΕ). Πιο

συγκεκριµένα, η έρευνα που πραγµατοποιήθηκε µπορεί να έχει το µεγαλύτερο α-

ντίκτυπο στους στόχους 9 (Βιοµηχανία, Καινοτοµία και Υποδοµές) και 12 (Υπεύθυνη

Κατανάλωση και Παραγωγή). Για τον στόχο 9 (Σχήµα 5.1), µε την ανάπτυξη προηγ-

µένων υπολογιστικών µεθόδων και µεθοδολογιών, οι οποίες µπορούν να χρησιµοποι-

ηθούν από την ϐιοµηχανία, ο σχεδιασµός και οι παραγωγικές διαδικασίες γίνονται

πιο αποτελεσµατικές. Αυτό έχει ως αποτέλεσµα την ανάπτυξη πιο παραγωγικών και

ϐιώσιµων κραµάτων και τεχνικών διαµόρφωσης, προάγοντας την καινοτοµία και την

τεχνολογική εξέλιξη. ΄Οσον αφορά τον στόχο 12 (Σχήµα 5.1), το αλουµίνιο χρησιµο-

ποιείται ως δοµικό υλικό σε πολλές ϐιοµηχανίες, όπως την αυτοκινητοβιοµηχανία,

την αεροναυπηγική και την κατασκευαστική. Με την ακριβή πρόβλεψη της µηχα-

νικής συµπεριφοράς του αλουµινίου σε διαφορετικές συνθήκες ϕόρτισης, µέσω των

υπολογιστικών τεχνικών, όπως η µέθοδος πλαστικότητας κρυστάλλου, η παραγωγή,

η κατεργασία των κραµάτων και ο έλεγχος των µηχανικών ιδιοτήτων γίνονται πιο α-
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ποδοτικά. Με αυτόν τον τρόπο, εξοικονοµούνται πρώτες ύλες και ενέργεια, αφού δεν

χρειάζονται τόσες πειραµατικές διατάξεις και ενισχύονται οι υπεύθυνες πρακτικές

κατανάλωσης και παραγωγής.

Σχήµα 5.1: Οι Στόχοι Βιώσιµης Ανάπτυξης µε τους οποίους ευθυγραµµίζεται η εργασία.
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Παράρτηµα Αʹ

Συγκεντρωτικοί Πίνακες Τιµών Παραµέτρων

Μοντέλου Πλαστικότητας Κρυστάλλου

Αʹ.1 Παράµετροι Αλληλεπίδρασης ∆ιαταραχών

Για το εδροκεντρωµένο κυβικό σύστηµα και το αλουµίνιο οι παράµετροι της πα-

ϱαγράφου 2.2.2 λαµβάνουν τις ακόλουθες τιµές.

Πίνακας Αʹ.1: Συγκεντρωτικός πίνακας τιµών των διαφορετικών τύπων αλληλεπίδρα-
σης διαταραχών.

Τύπος Αλληλεπίδρασης Τιµή Πηγή

Ιδία 0.122 [58]
Συνεπίπεδη 0.122 [58]
Συγγραµική 0.81 [59]
Παρεµπόδιση Hirth 0.205 [59]
Ευκίνητη 0.3 [59]
Παρεµπόδιση Lomer-Cottrell 0.38 [59]

45



Παράρτηµα Αʹ. Συγκεντρωτικοί Πίνακες Τιµών Παραµέτρων Μοντέλου Πλαστικότητας Κρυστάλλου

Αʹ.2 Βιβλιογραφικές Παράµετροι

Πίνακας Αʹ.2: Συγκεντρωτικός πίνακας τιµών παραµέτρων από τη ϐιβλιογραφία.

Παράµετρος Σύµβολο Τιµή Μονάδα Μέτρησης Πηγή

Ελαστική Παράµετρος C11 106.43 GPa [60]

Ελαστική Παράµετρος C12 60.35 GPa [60]

Ελαστική Παράµετρος C44 28.21 GPa [60]

∆ιάνυσµα Burgers b 0.286 nm [61]

Αριθµός Συστηµάτων Ολίσθησης N 12 - [19]

Συντελεστής Αυτοδιάχυσης D0 7 × 10−29 m2/s [34]

Συγκέντρωση Στερεού ∆ιαλύµατος cat 1.5 × 10−6 - [34]

Ατοµικός ΄Ογκος Ω 1.7 × 10−29 m3 [34]

Πλάτος ∆ιπλής Ετεροβαθµίδας wk 10.00 - [34]

Αʹ.3 Εύρος Βιβλιογραφικών Παραµέτρων για Βελτι-

στοποίηση

Πίνακας Αʹ.3: Συγκεντρωτικός πίνακας εύρους τιµών παραµέτρων για ϐελτιστοποίηση.

Παράµετρος Σύµβολο Τιµή Μονάδα Μέτρησης Πηγή

Ολική Πυκνότητα ∆ιαταραχών ϱ0 [1010,1015] m-2 [62]
Ελάχιστη Απόσταση µεταξύ ∆ιπόλων Ακµής ded [1,10]10−9 m [62][63]
Ελάχιστη Απόσταση µεταξύ ∆ιπόλων Κοχλία dsc [1,10]10−9 m [62][63]
Συντελεστής Πολλαπλασιασµού ∆ιαταραχών k1 (0,1] - [64]
Ιξώδες ∆ιαταραχών Β [10-4,1] Pa·s [23][65]
Παράµετρος p για την Ταχύτητα Αναρρίχησης p (0,1] - [7]
Παράµετρος q για την Ταχύτητα Αναρρίχησης q [1,2] - [7]
Παράγοντας Μέσης Ελέυθερης ∆ιαδροµής k2, λ0 [20,60] - [62][66]
Τάση Peierls ∆ιαταραχής Ακµής τed [8,500] MPa [62][66]
Τάση Peierls ∆ιαταραχής Κοχλία τsc [8,500] MPa [62][66]
Συχνότητα Απόπειρας va [106,1011] Hz [62]
Ενέργεια Ενεργοποίησης Στερεού ∆ιαλύµατος ∆F [1.5,2.5]10−19 J [62]
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Παράρτηµα Βʹ

Υπολογιστικό Πακέτο Neper

Το Neper είναι ένα δωρεάν υπολογιστικό πακέτο ανοιχτού κώδικα, σκοπός του

οποίου είναι η δηµιουργία πολυκρυσταλλικών µικροδοµών. ∆ίνει τη δυνατότητα

στον χρήστη να δηµιουργήσει µικροδοµές από ένα ευρύ ϕάσµα µορφολογικών χα-

ϱακτηριστικών, από πολύ ϐασικά σχήµατα, µέχρι και περίπλοκες πολυφασικές µι-

κροδοµές. Αποτελείται από 4 ενότητες, την ενότητα ψηφίδωσης (-T), δηµιουργίας

πλέγµατος (-M), προσοµοίωσης (-S) και οπτικοποίησης (-V). Στην συγκεκριµένη δι-

πλωµατική εργασία χρησιµοποιήθηκαν οι ενότητες ψηφιδοποίησης και οπτικοποίη-

σης για τη δηµιουργία της µικροδοµής.

Η ενότητα -T είναι υπεύθυνη για την δηµιουργία ψηφιδώσεων ενός πεπερασµένου

τρισδιάστατου ή δισδιάστατου χώρου. Αυτές µπορούν να δηµιουργηθούν µε διάφο-

ϱες µορφολογικές ιδιότητες χρησιµοποιώντας την εντολή -morpho, όπως διαφορετι-

κά σχήµατα, τύποι ψηφίδωσης (Voronoi, Laguerre κ.α.). Ακόµα, οι κόκκοι µπορούν

να υποδιαιρεθούν σε υποκόκκους, οι οποίοι κι αυτοί µπορούν να έχουν ξεχωριστές

ιδιότητες, προσοµοιάζοντας για παράδειγµα τις λαµέλες ϕερρίτη – σεµεντίτη στους

χάλυβες. Στη συνέχεια µε την εντολή -domain µπορεί να οριστεί ο χώρος της ψη-

ϕίδωσης, ορίζοντας και συνθήκες περιοδικότητας ή απεριοδικότητας µε την επιλογή

-periodicity. Τέλος, το αρχείο εξόδου µπορεί να λάβει είτε ϐαθµωτή µορφή (scalar

(.tess) ή µορφή raster (.tesr) µε την εντολή -format.

Η ενότητα -V είναι υπεύθυνη για την οπτικοποίηση των µικροδοµών και των αποτελε-

σµάτων που προκύπτουν από τις άλλες ενότητες. ΄Εχει τη δυνατότητα οπτικοποίησης

ολόκληρης της µικροδοµής ή µερών της µε διαφορετικά χρώµατα, στυλ και γωνίες

ϑέασης. Μέσω αυτής της ενότητας δίνεται η δυνατότητα στον χρήστη να κατανοήσει

καλύτερα τις µορφολογικές ιδιότητες που έχουν οριστεί σε προηγούµενες ενότητες.
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