m

MONTAN
UNIVERSITAT
I LEOBEN &

Institut fiir Mechanik

Masterarbeit

Einfluss der Mobilitaten der Tripelpunkte
und Korngrenzen auf die Kinetik des
Kornwachstums

Boris Gschopf, BSc

Februar 2021



Eidesstattliche Erklarung:
Ich erkldre an Eides statt, dass die vorliegende Arbeit von mir selbstindig

und nur unter Verwendung der angefiihrten Literatur erstellt wurde.

Leoben, 21.12.2020

Boris Gschopf



1 Kurzfassung

Die Eigenschaften von polykristallinen Materialien werden durch ihr Gefiige
bestimmt. Daher spielen Kornwachstumsprozesse in allen polykristallinen Ma-
terialien, das sind z. B. Metalle, Keramiken und intermetallischen Phasen eine
grofe Rolle.

Zur Untersuchung dieser Kornwachstumsprozesse wurde eine Einheitszelle, be-
stehend aus einem Quadrat, 2 Sechsecken und einem Achteck modelliert und
verschiedensten Berechnungen unterzogen. Hierfiir wurde in FORTRAN eine
“Finite Differenzen“- Routine programmiert, welche ein explizites Integrations-
schema nutzt. In der vorliegenden Arbeit wurde eine Parameterstudie durchge-
fiithrt, in der sowohl die Mobilitdten der Korngrenzen als auch der Tripelpunkte
variiert wurden.

Die Ergebnisse dieser Berechnungen liefern Aufschluss dariiber, welchen Einfluss
nicht nur die Topologie des Gefiiges, sondern auch die Mobilitaten selbst auf die
Kornwachstumsprozesse haben. Bei all diesen Berechnungen war ersichtlich, dass
es, unabhéngig von den Mobilitdten der einzelnen Mikrostrukturelemente, im-
mer zum Wachstum des achteckigen Korns auf Kosten des quadratischen Korns
kam. Die beiden Sechsecke wuchsen bzw. schrumpften unterschiedlich stark,
abhingig von ihren Tripelpunkts- und Korngrenzenmobilititen. Interessanter-
weise stellte sich heraus, dass hohere Mobilitdten nicht zwangsldufig auch zu
grofseren Kornern fithren. Geringere Mobilitdten konnen eher mit abnormalen
Kornwachstum in Verbindung gebracht werden, solange den dissipativen Pro-
zessen geniligend Zeit gegeben wird.

Weiters wurden die einzelnen Berechnungen mit anderen Modellen aus der Li-
teratur verglichen. Die Schlussfolgerungen aus den Modellrechnungen wurden
mit dem auftretenden Kornwachstum in einem mikrolegierten Rohrenstahl ver-
glichen. Eine Verbreiterung der Korngrofenverteilung bei kleinen Tripelpunkts-
mobilitdten und stark gestreckte Koérner konnen sowohl im verwendeten Modell,

als auch im Experiment gefunden werden.



2 Abstract

The properties of polycrystalline materials are determined by their microstruc-
ture. Due to this fact, the kinetics of grain growth play an important role for
polycrystalline materials, such as metals, ceramics and intermetallics.

For better understanding of these kinetics, an artificial grain topology, consis-
ting of a quadratic, two six-sided, and one eight-sided grain, is designed. The
grain growth process is simulated by means of a “Finite Difference“routine pro-
grammed in FORTRAN using an explicit integration scheme. Parameter studies
were carried out, where triple point and grain boundary mobilities were varied.
The results of these simulations showed, that not only the topology of the mi-
crostructure play an important role, but also mobilities of the microstructural
entities. All these simulations showed, that the eight-sided grain always grows
at the expense of the quadratic grain, independently of their microstructural
mobilities. The two six-sided grains grew or shrank differently, depending on
their mobilities. It turned out that higher mobilities in triple junctions and
grain boundaries do not always lead to larger grains. Lower mobilities provided
that the dissipative process can occur and can be associated to abnormal grain
growth.

Furthermore, the several simulations were compared with calculations from
other models found in literature. The simulated results were also compared with
micrographs for verification. A broadening of the grain size distribution at small
triple point mobilities can be found in the used model and in the experimental

data.
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3 Einleitung und Aufgabenstellung

Forderungen der Industrie nach immer héher werdenden Wirkungsgraden und
Lebensdauern fiihren zu dem Versuch die eingesetzten Materialien immer weiter
zu verbessern. Daher werden die Funktionswerkstoffe wie moderne Stéihle [1],
[2], Superlegierungen [3], intermetallische Phasen [4] und Keramiken [5] sténdig
weiter entwickelt. Alle diese Entwicklungen laufen auf der mikrostrukturellen
Ebene von Werkstoffen ab.

Kenntnisse iiber die mikrostrukturiellen Verdnderungen wéhrend der Verarbei-
tung und des Einsatzes sind daher von grofter Bedeutung. Feinkornige Mi-
krostrukturen mit einer einheitlichen Korngrofsenverteilung weisen haufig bes-
sere mechanische Eigenschaften als grobkérnige Gefiige auf. Zur Einstellung und
Erhaltung feinkorniger Gefiige ist es daher notwendig, die grundlegenden phy-
sikalischen Vorginge beim Wachsen von Koérnern zu untersuchen, um daraus
Erkenntnisse fiir deren Herstellung und Verarbeitung zu gewinnen.

Die Triebkraft fiir das Wachsen von Kornern in einem Werkstoff ist die Mini-
mierung der Energie der Korngrenzen in einem Material. Um den Ablauf von
Kornwachstum in Materialien besser verstehen zu konnen, bedient sich die Ma-
terialforschung mehr und mehr Computersimulationen. Mithilfe solcher Com-
putersimulationen ist es moglich, die Entwicklung einer Mikrostruktur vorher-
zusagen [6].

In dieser Masterarbeit wurden, angelehnt an die Publikation (Gamsjéger et
al. [7]) verschiedenste Berechnungen an einer Einheitszelle, bestehend aus ei-
nem quadratischen Korn, zwei sechseckigen Korner und einem achteckigen Korn
durchgefiihrt, ausgewertet und mit Modellen aus der Literatur verglichen. Die
Simulationen wurden zum Teil noch mit reellen Gefiigeaufnahmen von Metallen
verglichen, um die ablaufenden Kornwachstumsprozesse besser verstehen und

beschreiben zu konnen.



4 Theoretische Grundlagen

4.1 Kornwachstum

Kornwachstum ist ein Phinomen, welches in polykristallinen Materialien auf-
tritt, damit diese Materialien ihre sogenannte freie Gibbsenergie G minimieren
kénnen. Kornwachstum basiert auf der Bewegung von Korngrenzen. Bewegt sich
nun eine Korngrenze zufolge einer Triebkraft p [J/m3|, gewinnt jedes einzelne
Atom den freien Energiebeitrag pb%, wobei b> dem Volumen des einzelnen Atoms

entspricht, wenn dieses sich vom schrumpfenden in das wachsende Korn bewegt,
siche Abbildung 1, [8].
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Abbildung 1: Schematische Darstellung der freien Energiekurve G an einer Korn-

grenze unter Einwirkung der Triebkraft p, siehe [§]

Bei einer Korngrenze handelt es sich um eine komplexe, atomistische Struk-
tur. Um deren Aufbau in einem Werkstoff zu bestimmen, welche beispielweise
die mechanischen, chemischen und elektrischen Eigenschaften von Werkstoffen
bestimmt, wurden unzihlige Untersuchungen durchgefiihrt. Im Bereich der Nan-
omaterialien, dort wo man mit Korngréfien kleiner 100nm zu tun hat, werden die
Eigenschaften der Korngrenzen immer entscheidender, weil man mit kleinerer

Korngrofe einen grofseren Anteil an Korngrenzen im Einheitsvolumen erhélt.



Eine Korngrenze trennt zwei Bereiche der selben Kristallstruktur mit unter-
schiedlichen Orientierungen [9]. Um Kornwachstumsprozesse theoretisch beschrei-
ben und simulieren zu kénnen, wird meist die von Neumann-Mullins Beziehung
verwendet [10], [11]. Diese Beziehung beschreibt, wie die Wachstumsgeschwin-
digkeit eines Kornes von seiner sogenannten topologischen Klasse abhéngt, wel-
che tiber die Zahl der Ecken "n” definiert wird. Dabei werden 3 Annahmen

getroffen:

1. Einheitliche Korngrenzen, d.h. alle Korngrenzen weisen die gleiche Korn-
grenzenergie und Mobilitéit auf. Energiedifferenzen aufgrund unterschied-
licher, kristallographischer Orientierungen der Korngrenzen werden nicht

beriicksichtigt.
2. Die Mobilitdt der Korngrenze hingt nicht von ihrer Geschwindigkeit ab.

3. Tripelpunkte beeinflussen die Wachstumskinetik nicht. Tripelpunkte wei-

sen in der von Neumann-Mullins Beziehung eine unendliche Mobilitdt auf.

Die von Neumann-Mullins-Theorie weist jeder topologischen Klasse n eines Kor-

nes eine spezifische Wachstumsrate dS/dt zu.

ds T
o= MGBW’g(n —6) (1)

S entspricht dabei der Flichendnderung, ¢ der verstrichenen Zeit, Mgp der
Mobilitat der Korngrenzen, v der Korngrenzenenergie und n der Zahl der Ecken
eines Korns.

Die resultierende Bewegung einer Korngrenze ist immer in Richtung des
Kriimmungsmittelpunktes. Nach von Neumann-Mullins befindet sich ein regel-
maéafiges Sechseck, mit einem Eckwinkel von 120° im Gleichgewicht. Besitzt ein
Korn nun weniger als 6 Ecken, ist der mittlere Winkel zwischen den Seiten also
kleiner als 120°, dann kommt es zur Ausbildung von konvexen Korngrenzen. Da
sich eine Korngrenze beim Wachsen immer in Richtung des Kriimmungsmittel-
punktes bewegt, schrumpfen daher Kérner mit weniger als 6 Ecken. Kérner mit
mehr als 6 Ecken bilden konkave Korngrenzen aus, daher wachsen Korner mit

mehr als 6 Ecken, [10], [11].



Die Annahme der einheitlichen Korngrenzen schliefst Energieunterschiede
aus, die aufgrund unterschiedlicher kristallographischer Orientierungen entste-
hen. Lazar et al. [12] beriicksichtigten in ihren Berechnungen die Form der Kor-
ner und konnten somit zeigen, dass fiir die Simulation von Kornwachstumspro-
zessen die Form der Korner auch beachtet werden sollte.

Folgt man der von Neumann-Mullins Beziehung ist die Mobilitédt der Tripel-
punkte unendlich hoch. In den meisten Studien wird also angenommen, dass Tri-
pelpunkte keinen Einfluss auf die Bewegung der Korngrenzen haben. Wéhrend
Kornwachstumsprozessen miissen sich die Tripelpunkte mit ihren zugehorigen
Korngrenzen bewegen, um sicher zustellen, dass das thermodynmaische Gleich-
gewicht der Korner erreicht werden kann [13]. Shvindlerman et al. [14] beriick-
sichtigten zum ersten Mal den Einfluss von endlichen Tripelpunktsmobilitdten
auf die Bewegung von Korngrenzen. Zur Bestimmung des Einflusses von endli-
chen Tripelpunktsmobilititen, wurde der dimensionslose Parameter At heran-
gezogen. Dieser beschreibt den Einfluss einer endlichen Tripelpunktsmobilitét
My auf die Entwicklung des Systems und ist durch folgenden Zusammenhang

gegeben:

MT-a
At = 2
T Mas @)

Mgp entspricht dabei der Mobilitdt der Korngrenzen, a entspricht der Korn-
grofe. Wenn nun At < 1 ist, bestimmt die Mobilitdt des Tripelpunktes die
Korngrenzenbewegung. Ist At > 1, wird die Entwicklung des Systems durch
die Korngrenzenmobilitét bestimmt. [13]

Immer mehr Studien beriicksichtigen nicht nur die Bewegung von Korngren-
zen sondern auch zusétzlich die Bewegung von Tripelpunkten, siehe [15] und
[16].

Dass die untersuchten Tripelpunktsmobilitdten einen Einfluss haben, konn-
ten Huang et al. [17] zeigen, indem sie der Bewegung von Tripelpunkten expe-
rimentell eine Schliisselrolle in der Erholung von stark verformten Metallen wie

z.B. Aluminium zuweisen konnten.



4.2 Simulation von Kornwachstumsprozessen

Viele physikalische Eigenschaften (Festigkeit, Zdhigkeit, elektrischer Widerstand,...
eines metallischen Werkstoffes kdnnen mit seinem Gefiige in Verbindung ge-
bracht werden. Der Zusammenhang zwischen bestimmten Gefligemerkmalen
und bestimmten Eigenschaften ist daher von groflem Interesse. Computersimu-
lationen kommen hierbei zwei Aufgaben zu. Experimentell wird eine Eigenschaft
gefunden, welche man anschlieffend oft versucht durch Computersimulationen zu
erkldren. Oder aber eine Computersimulation liefert ein bestimmtes Ergebnis,
welches man anschlieffend versucht experimentell zu bestitigen. Da es sich bei
Kornwachstumprozessen um Prozesse mit sehr vielen Einflussfaktoren handelt,
gibt es auch sehr viele unterschiedliche Ansétze um dieses am Besten nach-
zuahmen. Welchen Ansatz man verfolgt, hingt stark von der Problemstellung
ab.

Um die Kinetik von metallischen Werkstoffen in der Gréfenordnung von Mi-
krometer zu Nanometer zu simulieren werden Monte Carlo Methoden [18] und
Phasenfeld Modelle [19] verwendet. Level Set Methoden [20] und Vertex Model-
le [21] finden in Grofenordnungen von Mikrometer zu Millimeter Anwendung.
Um die gesamte Mikrostrukur eines Werkstoffes nachstellen zu kénnen, werden

Zelluldre Automaten Simulationen [22] verwendet.

4.2.1 Monte Carlo Verfahren

Beim Monte Carlo Verfahren werden die einzelnen Atome der Mikrostruktur ei-
nem diskreten zwei- oder dreidimensionalen Gitter zugeordnet. Abhéngig davon
ob man zwei- oder dreidimensionale Simulationsrechnungen durchfiihrt, hat ein
diskreter Punkt entweder vier Nachbarn (2D-Fall) oder sechs Nachbarn (3D-
Fall). Das Gitter wird initialisiert, indem jedem Gitterplatz eine zuféllige ganze
Zahl S; zwischen 1 und @ zugeordnet wird, wobei S; der Anzahl an kristallo-
graphischen Orientierungen eines Gitterplatzes entspricht. ) entspricht der Ge-
samtanzahl unterschiedlicher Orientierungen im gesamten simulierten System.
Allen Gitterplétzen eines Kornes wird dieselbe Orientierungszahl S; zugeordnet.
Korngrenzen sind bei Monte Carlo Simulationen Grenzflichen zwischen zwei be-
nachbarten Kornern, welche unterschiedliche Orientierungsnummern aufweisen.

Die Berechnung erfolgt in folgender Reihenfolge [23]:



. Zufidllige Auswahl eines Gitterplatzes.

. Zuweisung einer neuen Orientierungsnummer S;, welche zufillig aus den
verschiedenen moglichen @ — 1 Orientierungsnummern des Gitterplates

erfolgt.

. Berechnung der Energiednderung AFE des Systems aufgrund der Umori-
entierung des Gitterplatzes. Die Energie der Korngrenzen wird meist iiber

die Gitterplatzenergie ausgedriickt:

N
E=JY Y (1-6sis;) (3)

k=1 jek
wobei J der Korngrenzenenergie entspricht, dg;s; ist das sogenannte Krone-
cker Delta. Hier S; steht fiir den ausgewéhlten Gitterplatz, S; fiir einen
benachbarten Gitterplatz. N entspricht der Gesamtanzahl an benachbar-

ten Atomen.

. Wenn AE < 0 kommt es zu einer Minimierung der Gesamtenergie des
Systems; die neue Orientierung des berechneten Gitterplatzes wird beibe-
halten. Wenn AE > 0 wird per Zufallsgenerator eine Zahl zwischen eins

und null generiert. Diese Zahl wird dann mit der Boltzmann Wahrschein-
AE

lichkeit p = e kT verglichen, wobei k& der Boltzmann Konstante und
T der Temperatur des Systems entspricht, verglichen. Wenn die zuféllig
generierte Zahl kleiner als p ist bleibt die Originalorientierung des Gitter-
plates erhalten, ist die zufillig generierte Zahl aber grofer als p, wird die

Umorientierung durchgefiihrt.

. Dieser Vorgang wird N mal wiederholt, wobei N der Gesamtanzahl der

Gitterplétze in einem Gitter entspricht.

Anwendung findet die Monte Carlo Simulationsmethode in der Simulierung

von Oberflichensegregationen, in der Abscheidung diinner Schichten, sowie in

der Simulation von kinetischen Materialvorgéngen [6], [18]. Die Vorteile der

Monte Carlo Simulationsmethoden liegen in deren grofen Flexibilitét, ihrer nu-

merischen Einfachheit und der relativ geringen Berechnungszeiten. Das Fehlen

von intrinsischen mikrostrukturiellen Skalierungen kann als Nachteil aufgefiihrt

werden [24].
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Mithilfe von Monte Carlo Simulationen untersuchte Zéllner [25] den Einfluss
der Topologie auf das Wachsen einzelner Korner. Die Simulationen zeigen, das
nicht die Form der Korner, sondern vielmehr die Umgebung in welcher die Kor-
ner wachsen einen Einfluss auf die Wachstumskinetik hat. Solange die Korner in
einer sich nicht verdndernden Umgebung wachsen, folgen sie dem linearen von
Neumann-Mullins Gesetz. Kommt es durch die Kornwachstumsprozesse auch zu
stirkeren Anderungen der benachbarten Kérner, tritt nicht lineares Wachstum
von Kornern auf. Die Monte Carlo Simulationen von polykristallinen Werkstof-
fen zeigen, dass das von Neumann-Mullins Gesetz nur statistisch auf einzelne
Korner zutrifft. Manche Korner wachsen stérker oder schwicher als nach dem
von Neumann-Mullins Gesetz, [25].

Das die Umgebung der Korner einen grofsen Einfluss auf die Kinetik hat,
wird durch Zollner et al. [26] gestiitzt. Mithilfe von Monte Carlo Simulationen
konnten sie zeigen, dass je stirker die Missorientierung eines Kornes zu seiner
Umgebung ist, umso stirker fillt das Wachsen bzw. Schrumpfen des entspre-
chenden Kornes aus. Im Falle eines fiinfeckigen Kornes kam es zu langsamerem
Schrumpfen je kleiner der Missorientierungswinkel des Kornes war. Ein siebene-
ckiges Korn wuchs schneller, je grofer der entsprechende Missorientierungswin-
kel zu seiner Umgebung war [26].

In einer weiteren Arbeit untersuchten Zollner et al. [27], wie das Wachstum
von einem einzelnen, grofen Korn in einer polykristallinen Matrix ablduft. Thre
Simulationen zeigten, dass ein grofes Korn, welches iiber viele Nachbarkorner
verfiigt, nicht sehr stark auf Kosten der anderen Korner wichst. Vielmehr kommt
es durch den Verlust von Nachbarkornern, geméft Gleichung (1), zu einer Ver-
langsamung der Wachstumsrate. Das grofse Korn wird also beim Wachstum eher
von den umgebenden Kornern eingeholt. Interessanterweise konnte in der selben
Arbeit auch gezeigt werden, dass mehrere groe Korner in einer polykristalli-
nen Mikrostruktur ihren Grofenvorteil wihrend des Wachstums behalten. Diese
Ergebnisse stiitzen wiederum die Behauptung, dass sind nicht nur die Korngren-
zenenergie v, sowie die Tripelpunkts- und Korngrenzenmobilitdten mr, mgp der
jeweiligen Korner ausschlaggebend sind, sondern dass auch die Umgebung der

wachsenden Korner einen Einfluss auf die Kinetik hat.
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4.2.2 Phasenfeld Modelle

In Phasenfeld Modellen wird die gesamte Mikrostruktur, bestehend aus unter-
schiedlichen Konzentrationsbereichen, Strukturbereichen und Grenzflichen, als
Ganzes mithilfe einer bestimmten Anzahl an Feldvariablen, beschrieben. Diese
sogenannten Feldvariablen sind stetig entlang der Grenzflichen. Feldvariablen
kénnen zwei unterschiedliche Groéfsen sein. Erhaltungsgrofien und Grofen, die
nicht erhalten bleiben. Phasenfeld Modelle beschreiben die Entwicklung der Mi-
krostruktur ohne explizite Beschreibung der Grenzflichen. Als Eingangsgrofen
werden in Phasenfeld Modellen nur thermodynamische Informationen benétigt.
Anwendung findet die Phasenfeld Modell Methode in der Simulation von Korn-
wachstum, Phasenumwandlungen im festen Zustand, in der zeitlichen Entwick-
lung von Versetzungen, uvm. [28].

In den meisten Simulationsmethoden werden die Korngrenzen oder Grenzflachen
als sehr scharf angenommen, ihre Dicke geht dabei gegen 0. Im diffusen Grenzflé-
chen Phasenfeld Modell werden die Grenzflichen als diffusive Grenzflachen mit
einer endlichen Dicke angenommen. Hierzu wird eine zuféllige polykristalline
Mikrostruktur durch eine bestimmte Anzahl an kontinuierlichen Feldvariablen
(m(r),n2(r), ...,np(r)) beschrieben. Die Anzahl der mdglichen Orientierungen
wird durch p beschrieben, n;(i = 1, ...,p), die sogenannten Orientierungsfeldva-
riablen. Die Gesamtenergie des Systems ergibt sich zu:

p .

F=/[fo(m(r%ng(r),-..,np(r)+Z %(Vm(T))Q d*r (4)

i=1

Hier ist fy die lokale freie Energiedichte, als Funktion der Feldvariablen 7;,
und der Gradienten der Energiekoeffizienten x;. Die Energie der Korngrenzen
ergibt sich durch den Term (V#;)2. Die rdumliche und zeitliche Entwicklung
der Orientierungsfeldvariablen wird durch die Ginzburg-Landau Gleichung be-

schrieben:

dt a i5m(r, t) !

du(rt) __, OF .[6f0
i

- KiVQUi] (5)

Hierbei wird die Mobilitdt der einzelnen Korngrenzen durch L beriicksich-
tigt, ¢ entspricht der Zeit und F' der freie Energie, welche durch Gleichung (4)
beschrieben wird [29].
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Mithilfe einer Phasenfeld Simulation konnten auch Liu et al. [30] zeigen,
dass die Orientierung eines Kornes zu seiner Umgebung, eine sehr starke Rolle
fiir das Wachstum eines Kornes spielt. Der stérkste Zuwachs wurde fiir einen
Missorientierungswinkel eines Kornes von 40 — 44° gefunden werden. Liegt der
Missorientierungswinkel aber bei 20°, 30° oder 50° so unterscheidet sich das
Wachstum einzelner Korner nicht sehr stark von jenem Fall, indem kein Miss-
orientierungswinkel zwischen den einzelnen Kd&rnern vorhanden ist. Sollte es
zusdtzlich zu ungiinstigen Missorientierungswinkeln auch noch starke Unter-
schiede in den Tripelpunkts- und Korngrenzenmobilitdten geben, kann dies zu
abnormalen Kornwachstum fiihren, [30].

Jamshidian et al. [31] untersuchten mithilfe einer Phasenfeld Simulation den
Effekt eines verzerrten Gefiiges auf das Kornwachstum. Mithilfe ihrer Simulation
konnten sie zeigen, dass ein zu Beginn verzerrtes Gefiige im Zuge seines Wachs-
tums einen dhnlichen Zustand erreicht, wie ein zu Beginn unverzerrtes Gefiige.
Wichtig zu erwdhnen hierbei ist, dass die lingsgestreckten Korner so wachsen
das keine Streckung mehr in eine Richtung beobachtbar ist. Die Simulationen
zeigen, dass eine hohere Ausgangstreckung der Kérner auch zu einer schnelleren
Wachstumsrate zu Beginn des Kornwachstums fiihrt. Je stirker die Korner also
verformt sind, umso schneller versuchen sie, bei Einsetzen von Kornwachstum,

in ein homogenes gleichméfiges Gefiige zu wachsen.

4.2.3 Level Set Modelle

Mithilfe von Level Set Simulationen wird die Bewegung einer Linie im 2D-Fall
oder die Bewegung einer Fliche im 3D-Fall simuliert. Zwei Beispiele fiir die
Anwendung von Level Set Modellen sind die Ausbreitung einer Flammenfront
bei einer Verbrennung und die Simulation von Kristallwachstum [32].

Man betrachtet eine (N — 1)-dimensionale geschlossene Hyperoberfliche
I'(t = 0) welche sich unter einer Geschwindigkeit v entlang ihrer Normalrich-
tung bewegt. v ist hierbei eine Funktion, die von mehreren Variablen abhingen
kann. Die Idee der Level Set Methode besteht nun darin, diese sich bewegende
Hyperoberfliche mithilfe einer héherdimensionalen Funktion ¢ einzubetten. ¢

sei folgendermafien definiert:

oz, t =0)=+d (6)



wobei d der Abstand von z zu I'(t = 0) ist. Positive Vorzeichen erhélt man,
wenn z auferhalb der startenden Hyperfliche I'(¢ = 0) liegt, ein negatives Vor-
zeichen, wenn x innerhalb liegt. Es wird nun versucht eine Gleichung fiir ¢(z,t)
zu entwickeln, welche die eingeschlossene Bewegung von I'(¢) enthélt und dabei
¢ minimiert. Um dies zu erreichen definiert man z(t) als den Weg, den die aus-
breitende Fliache zuriicklegt. Somit ist x(t = 0) ein Punkt auf der startenden
Hyperoberfliche I'(t = 0) und z; - n = v(z(t)), wobei der Vektor z; normal auf
die Hyperoberfliche im Punkt x(t) steht. Mithilfe der Level Set Methode wird
nun festgelegt, dass die sich entwickelnde Funktion ¢ mit der sich ausbreitenden

Hyperoberfliche iibereinstimmt:

o(z(t), 1) =0 (7)

Wenn man Gleichung 7 nach der Zeit ableitet erhdlt man:

¢+ Vo(x(t),t) - 2'(t) =0 (8)

Wenn v dabei der Geschwindigkeit der sich ausbreitenden Fliche normal auf
die Oberflache entspricht, dann erhélt man {iber den Zusammenhang «'(¢t) -n =

v, wobeil n = ist, folgende Entwicklungsgleichung fiir ¢:

V¢
| ¢
$e+v|Vo[=0 (9)

Gleichung (9) entspricht der Level Set Gleichung, gefunden von Osher und
Sethian [33].

Miefien et al. [34] nutzen Level Set Modelle um das Wachsen von Kornern auf-
grund ihrer topologischen Klasse zu untersuchen. Auch Miefsen et al. fanden wie
von Neumann-Mullins geméf Gleichung (1) heraus, dass Korner mit mehr als
6 Nachbarkdrner wachsen und Korner mit weniger als 6 Nachbarn schrumpfen.
Je geringer die Zahl der Nachbarn, umso stirker schrumpft ein Korn. Dasselbe
gilt auch umgekehrt. Je mehr Nachbarn ein Korn hat, umso stirker wéchst es.
Zusatzlich untersuchen Sie noch den Effekt von reduzierten Tripelpunktsmobili-
taten auf das Wachsen eines viereckigen Kornes. Umso kleiner die Tripelpunkts-
mobilitét des viereckigen Kornes, im Vergleich zu den benachbarten Korner ist,

desto langsamer ist auch die Flachenabnahme des viereckigen Korns.
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4.2.4 Vertex Modelle

In Vertex Modellen wird die Mikrostruktur des Werkstoffes durch Eckpunkte
abgebildet. Diese Eckpunkte sind durch Korngrenzen miteinander verbunden.
Entscheidend fiir die zeitliche Entwicklung der Mikrostruktur sind hier die Po-
sitionen r der Eckpunkte und deren Geschwindigkeiten v. In 2D Modellen hat
der Knotenpunkt ¢ die Position r; = (z;;,y;;) und die Geschwindigkeit v;. Die
Korngrenze, welche zwischen den Kérnern A und B liegt, wird durch die Kno-
tenpunkte ¢ und j und somit durch den Vektor r;; = r; — r; charakterisiert.
Zudem wird eine Korngrenze noch durch den Normalenvektor n;;, welcher sich

zu folgendem Ausdruck ergibt

Nij = —— (10)

,Virtuelle” Knotenpunkte (I)

WVirtuelle” Knotenpunkte

,Reale” Knotenpunkte

Abbildung 2: Schematische Darstellung von Korngrenzen mithilfe von Vertex

Modellen

In Abbildung 2 ist der Ausschnitt eines Korngrenzennetzwerkes zu sehen.
Der Unterschied zwischen realen Knotenpunkten und virtuellen Knotenpunk-
ten ist, dass reale Knotenpunkte den tatsichlichen Knotenpunkten eines Korn-

grenzennetzwerkes entsprechen. Die virtuellen Knotenpunkte werden benétigt,
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um die Kriimmung der einzelnen Korngrenzensegmente zu erzeugen. Um mit-
hilfe von Vertex Modellen reale Vorgénge in Werkstoffen simulieren zu kénnen,
miissen den einzelnen Korngrenzen r;; noch bestimmte Eigenschaften wie z. B.:
Korngrenzenenergien «y;; und Mobilitdten m;; zugewiesen werden.

Das Kornwachstum wird getrieben durch die Minimierung der Gesamtener-

gie des Systems. Die Gesamtenergie ergibt sich zu
E = Egp + Esk (11)

wobei Egp der gesamten Korngrenzenergie und Fsg der gespeichteren Energie in
den Kornern entsprcht. Unter Annahme einer konstanten Dicke der Korngrenze

h kann die Energie der Korngrenzen folgendermafen berechnet werden:

(@

Y il i |l (12)

i=1 j

DN | =

Egp =

Hierbei entspricht N der Gesamtanzahl der Knotenpunkte und die Summe
von j bis (z) beriicksichtigt alle Knotenpunkte j, die mit dem zu berechnenden
Knotenpunkt ¢ verbunden sind.

Unter der Annahme einer konstanten Energie innerhalb jedes Korns, ergibt

sich die gesamt gespeicherte Energie zu:

Esg =h)»  EcAg (13)
G

FEg entspricht der gespeicherten Energiedichte innerhalb eines Korns und
Ag der Flache des Kornes.

Die treibende Kraft f; hinter diesem Prozess ergibt sich zu:

(@)

(1)
1 0v 1 Tij 1 Yj — Yi
= =2 L = AE;; 14
= "%an, 2;%\“’1&'” 2%: PR (0

wobei AFE;; der Differenz der gespeicherten Energie zwischen den beiden be-
nachbarten Kornern entspricht [35].

In der Arbeit [36] untersuchte Barrales Mora, mithilfe eines Vertex Mo-
dells den Einfluss von verschieden hohen Tripelpunktsmobilitdten auf die zeitli-

che Entwicklung einer eigenen Mikrostruktur. Geringe Tripelpunktsmobilititen
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fiihren bei den présentierten Berechnungen zu einer nicht linearen Zunahme
der Fliche eines Korns. Durch grofer werdende Tripelpunktsmobilitdten né-
hert sich das Kornwachstum einem linearen Verhalten an. Die Simulationen zei-
gen aber, dass bei allen Tripelpunktsmobilitidten ein lineares Wachstum erreicht
wird. Durch geringere Tripelpunktsmobilitdten dauert es aber langer bis dieser
lineare Zustand erreicht werden kann. Eine Erklérung hierfiir ist, dass geringere
Tripelpunktsmobiltdten die Korngrenze in ihrer Bewegung ausbremsen. Zudem
adndern verschieden hohe Tripelpunktsmobilititen auch die Form der sich ent-
wickelnden Korngrenzen, da unterschiedliche Tripelpunktsmobilitdten auch zu
verschieden hohen Gleichgewichtswinkeln fiihren, [36]. Dieses Ergebnis wurde
schon durch den experimentellen Nachweis durch Untersuchungen an Zinkkris-

tallen bestatigt [13].

4.2.5 Zellulire Automaten Modelle

Zelluldre Automaten sind mathematische Beschreibungen von physikalischen
Systemen. Hierfiir wird der Raum in eine grofse Anzahl von sogenannten Zellen
unterteilt. Zusétzlich kommt es bei Zelluldren Automaten Modellen noch zu ei-
ner Diskretisierung der Zeit. Der Wert oder Zustand jeder einzelnen diskreten
Zelle variiert mit der Zeit. Die zeitliche Entwicklung eines solchen physikali-
schen Systems wird nun von der zeitlichen Entwicklung der individuellen Zellen
bestimmt. Der Zustand einer Zelle zum Zeitpunkt ¢ + dt wird nun ausschliefs-
lich durch die Zustinde der benachbarten Zellen zur Zeit ¢ bestimmt. Durch
Anwendung der von Neumann Definition von benachbarten Zellen gilt fiir den

Ubergangsprozess folgender Zusammenhang:

x(z7]7t+ dt) = F : -’L‘(Z’j’t),l‘(l’] + ]‘7t)’x(l + 17]7t)5x(2 - ]‘7.7’t)7x(lﬁj - 17t)
(15)

wobei (i, j,t) der Zustand der ij-ten Zelle zur Zeit ¢ ist. Die Funktion F'
entspricht dabei der Ubergangsbedingung und kann, abhiingig von der Frage-
stellung, verschieden definiert werden.

Das Ergebnis einer solchen Zelluldren Automaten Simulation hingt haupt-

siichlich von der Ubergangsbedingung ab [37]. Ein sehr gutes Beispiel fiir die
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Komplexitit und Vielfalt fiir Zellulire Automaten Modelle zeigt das Spiel des
Lebens in [38].

So wie auch Jamshidian, [31] konnte auch Raghavan, [39] zeigen, das die
Korner versuchen so zu wachsen, das keine Streckung mehr in eine Richtung vor-
handen ist. Raghavan et al., [39] simulierten auch das Kornwachstum in einem
Gefilige in der ein Korngrofengradient vorhanden ist. Sie nahmen einen Gradien-
ten an, der eine urspriingliche Kornstruktur erzeugte, indem die Kérner an der
Oberseite um einen bestimmten Faktor grofer waren als auf der Unterseite. Die
Kornwachstumsimulationen dieser Mikrostruktur zeigen auch, das die Kérner so
wachsen, das dieser Gradient mit fortlaufender Zeit immer kleiner wird. Je gro-
fer die Kornstreckung bzw. der Korngrofengradient war, umso schneller wuchs
das Ausgangsgefiige zu Beginn. Begriindet kann dies durch die Tatsache werden,
das zu Beginn viele kleine Koérner im Gefiige vorhanden sind und zudem viele
dieser Korner sehr geringe Mobilitdten aufweisen, da ihr Missorietierungswinkel
hoch ist. Raghavan et al., [39] verwendeten fiir ihre Simulationen ein zelluldres
Automaten Modell.

Mithilfe einer Mikrostruktursimulation, basierend auf einem zelluldren Au-
tomaten Modell, untersuchten He et al. [40] wie bestimmte Korner schrumpfen,
bevor sie vollstéindig verschwinden. Bereits 1953 stellte Smith [41] die Behaup-
tung auf, das zuerst immer die kiirzeste Korngrenze eines Korns verschwindet.
Zudem stellte er die Behauptung auf, dass Kérner, mit einer topologischen Klas-
se zwischen drei und sechs, immer zu einem Korn der topologischen Klasse 3
schrumpfen bevor diese verschwinden. He et al. [40] fanden in ihren Simulationen
heraus, das dies nicht immer der Fall ist. Viereckige und fiinfeckige Kérner kon-
nen auch ohne, dass sie zu einem dreieckigen Korn werden, ihre Form wéhrend
des Schrumpfen behalten, bevor sie verschwinden. Dieser direkte Schrumpfvor-

gang wurde auch experimentell beobachtet, siehe [42].

4.2.6 3D-Simulationen von Kornwachstumsprozessen

Mikrostrukturen sind aus Kornern aufgebaut, welche in alle 3 Raumrichtungen
ausgedehnt sind. Am besten zugénglich ist die Mikrostruktur eines Werkstof-
fes aber iiber zweidimensionale Gefiigeaufnahmen. Daher werden die Ergebnisse

von verschiedensten Mikrosturuktursimulationen meist mit zweidimensionalen
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Gefiigeaufnahmen verglichen. Es besteht also grofses Interesse die bereits entwi-
ckelten Mikrostruktursimulationen fiir zweidimensionales Kornwachstum, auch
auf dreidimensionales Kornwachstum, anzuwenden. Um Kornwachstum in 3D
Féllen zu simulieren, werden hauptséchlich voxelbasierte Korndarstellungen be-
nutzt. Am hdufigsten verwendet man hierbei die Monte Carlo Potts Methode,
Zelluldre Automaten Methoden, Level Set Methoden, sowie Phasenfeldmodelle.
Mit diesen Methoden kann man die Oberflichen und Volumseigenschaften des
jeweiligen Werkstoffes kombinieren [43].

Ivasishin et al. [44] entwickelten ein 3D Monte Carlo Modell, mit welchem
die zeitliche Entwicklung eines Gefiiges und einer Textur, sowie deren gegen-
seitige Wechselwirkung simuliert werden konnen. Mithilfe ihres Modells kénnen
beliebige Variationen von Ausgangsgefiige, Texturgrad und verschieden hohe
Korngrenzenmobilitdten simuliert werden. Yang et al. [45] verwendeten ein 3D
Monte Carlo Modell um die Entwicklung der Mikrostruktur, in der Warmeein-
flusszone, von geschweiffitem Titan zu simulieren. Thre Simulationsdaten wurden
durch hohe Ubereinstimmungen anhand von Untersuchungen an geschweiftem
Titan bestatigt.

Bernacki et al. [46] verwendeten zur Simulation von Rekristallisationsvorgén-
gen in polykristallinen Materialien eine Finite Elemente Simulation, basierend
auf einem Level Set Rahmen. Hiefiir wurden von ihnen verschiedene Falle, wie
z.B. Keimbildung oder mechanische Belastungen, simuliert.

Mithilfe eines Phasenfeld Modells simulierten Krill IIT et al. [47] die Ver-
groberung von Kornern fiir den 3-dimensionalen Fall in einem polykristallinem
Material.

Janssens [48] verwendete ein Zelluldres Automaten Modell, um die zeitliche
Entwicklung der Mikrostruktur wéhrend Kornwachstum- und Rekristallisations-

vorgédngen zu simulieren.
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5 Verwendete Methoden und Problembeschrei-
bung

Um den Einfluss der Mobilitdten der Tripelpunkte und Korngrenzen auf die
Kornwachstumskinetik zu untersuchen, wurden Simulationsrechnungen durch-

gefiihrt.

5.1 Beschreibung der nummerischen Methode

Die Kornwachstumskinetik wird mithilfe einer Finiten Differenzen Methode,
welche in einer FORTRAN-Routine programmiert wurde, simuliert. Es wur-
de ein explizites Integrationsverfahren verwendet. Genaue Details zu den Ent-
wicklungsgleichungen und den Kontaktbedingungen kénnen aus [51] entnommen
werden.

Die Korngrenzen werden zu Beginn durch 100 Knotenpunkte diskretisiert. Im
Zuge der Simulation kommt es zu Dehnungen und Stauchungen der jeweili-
gen Korngrenzen. Mithilfe der Simulation werden iiberall dort, wo sich die be-
nachbarten Knotenpunkte zu weit voneinander entfernen neue Knotenpunkte
erzeugt. Kommen sich mehrere Knoten zu nahe werden in diesem Bereich Kno-
tenpunkte geldscht. Mithilfe des Modells ist es mdglich, den Korngrenzen und
Tripelpunkten verschieden groffe Mobilitdten zuzuordnen. So kann die zeitliche
Entwicklung der Mikrostruktur verfolgt werden, und es ist méglich die dominie-

renden Mechanismen aufzuzeigen.

5.2 Geometrische Anordnung

Die Simulationsrechnungen wurden anhand der Einheitszelle, siche Abbildung
3, durchgefiihrt. Die Einheitszelle besteht aus einem quadratischen Korn I, zwei
sechseckigen Kornern II, ITI und einem achteckigen Korn IV. Diese vier Kérner
sind so angeordnet, dass sich die, in Abbildung 3 dargestellte Einheitszelle er-
gibt. Die Ebene wird liickenlos durch Aneinanderreihung solcher Einheitszellen
gefiillt.

Die einzelnen Tripelpunkte sind mit 73 bis 716 nummeriert, die Korngrenzen mit
den arabischen Ziffern von 1 bis 19. Der Ursprung des Koordinatensystems liegt

im Tripelpunkt 77, wobei die z-Achse in waagrechte Richtung und die y-Achse
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in senkrechte Richtung verlduft. Aufgrund der verwendeten Translationsinvari-
anz folgt, dass einige Tripelpunkte und Korngrenzen gleich sind. So entspricht
der Tripelpunkt 77 dem Tripelpunkt Ty, durch eine Verschiebung um den rot
eingezeichneten Vektor u. Die Tripelpunkte 71, Ti3 und 714 werden ebenfalls
durch eine Verschiebung um den Vektor u durch die Tripelpunkte 74,75 und
Ts erzeugt. Die Tripelpunkte T1g und 77; werden durch die Verschiebung um
den blau eingezeichneten Vektor v, ausgehend von den Tripelpunkten 75 und Ty
erzeugt. Durch Verschiebung der Tripelpunkte T und 77 um den Vektor u - v
werden die Tripelpunkte 775 und T34 generiert. In der verwendeten Einheitszelle
erhilt man in Summe 19 Korngrenzen, wobei aber durch die oben beschriebenen
Verschiebungen nur 12 Korngrenzen unabhéngig voneinander sind. So entspricht
Korngrenze 3 der Korngrenze 13, Korngrenze 4 entspricht der Korngrenze 14,
Korngrenze 5 ist dquivalent zu Korngrenze 15, usw.

Durch die oben beschriebenen Aquivalenzen lisst sich folgern, dass somit gan-
ze Strukturelemente gleich sind, so entspricht das Strukturelement bestehend
aus 73,74 und Korngrenze 3 dem Strukturelement, welches aus Tjg,771 und
Korngrenze 13 besteht. Die Gesamtfliche der Einheitszelle dndert sich nicht,
die Anteile der einzelnen Korner dndern sich mit der Zeit. Die Simulationen
werden abgebrochen, wenn das quadratische Korn verschwindet, oder ein Gleich-

gewichtszustand erreicht wird. Topologische Transformationen werden nicht be-

riicksichtigt.

Abbildung 3: Anordnung der Einheitszelle, sowie geometrische Zusammenhénge

in der Einheitszelle
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6 Ergebnisse

Mithilfe der unterschiedlichen Simulationsrechnungen wurde die Kinetik der
oben beschriebenen Einheitszelle untersucht. Dies wurde durch Zuweisung von
unterschiedlichen spezifischen Korngrenzenenergien vgg j, sowie unterschiedli-
chen Mobilitdten zu den jeweiligen Korngrenzen Mggp; und durch Zuweisung
von unterschieldichen Mobilitidten zu den jeweiligen Tripelpunkten Mt ; ermog-
licht. Durch dieses Modell ist es mdoglich, Variationen in den Korngrenzen- und
Tripelpunktsmobilitdten zu simulieren, welche beispielsweise durch Niobkarbide
in Stéhlen, siehe [52] und [53], auftreten.

Als Referenzlinge wurde immer die Ausganglinge des quadratischen Korns her-
angezogen. Jene Zeit, die zum Verschwinden des quadratischen Korns verging,
entspricht hier der Referenzzeit. Die spezifische Energie der Korngrenze wurde
bei allen Simulationen auf den Wert ygp; = 1 gesetzt, aber das Produkt aus
Mg ;- aB,j ist unterschiedlich fiir die einzelnen Korngrenzen aufgrund der un-
terschiedlichen Korngrenzenmobilititen Mgp ;. Durch die Normalisierung der
Zeit und Lénge wurden die unterschiedlichen Korngrenzenmobilitdten Mgp
, sowie die spezifischen Korngrenzenenergie ygp; als dimensionslose Grofien
angenommen. Bei den normalisierten Tripelpunktsmobilitdten Mt ; handelt es
sich um Vielfache des Verhiltnisses von urspriinglicher Korngrenzenmobilitit
zu Ausgangslidnge des quadratischen Korn I:

_ Mgs
a

M (16)

6.1 Vergleich von korngrenzenkontrolliertem und tripel-

punktkontrolliertem Kornwachstum

Bei diesen Berechnungen wurden die Mobilitdten aller Tripelpunkte My ;, inner-
halb einer Simulation gleichgesetzt. In den unterschiedlichen Simulationen wur-
den verschiedene Werte fiir die Tripelpunktsmobilitdten Mr ; gewéhlt. Die Mo-
bilitdten der Korngrenzen wurden in allen Simulationen auf den Wert Magp = 1
gesetzt. Die Ergebnisse sind in Abbildung 4 zu sehen.

Die zeitliche Entwicklung wird durch unterschiedliche normalisierte Zeiten ¢
dargestellt, wobei t = i entspricht. ¢ ist hierbei die bendétigte Zeit, der Simula-

tionsrechnung einen Zeitschritt bevor eine Korngrenze des quadratischen Kornes
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Abbildung 4: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle fiir verschieden hohe Tri-

pelpunktsmobilitdten

verschwindet. Man erwartet, dass fiir sehr geringe Tripelpunktsmobilititen das
Kornwachstum durch die sehr geringen Mobilitdten der Tripelpunkte bestimmt
wird. Dieser Fall ist in Abbildung 4 auf der linken Seite zu sehen.

Hier bleiben die Korngrenzen geradlinig. Auf der rechten Seite in Abbildung
4 wurden fiir die jeweiligen Tripelpunktsmobilititen hohe Werte, Mt = 200, ge-
wahlt. Die geradlinigen Korngrenzen kriimmen sich hier viel stérker. Einen wei-
terer Unterschied zwischen hohen und niedrigen Tripelpunktsmobilitdten findet
man in der zeitlichen Entwicklung von Korn I. Im Fall hoher Tripelpunktsmo-
bilitdten kriimmen sich zwar die Korngrenzen des quadratischen Kornes stark,
aber das Korn behilt seine urspriingliche Form. Im Gegensatz dazu fithren ge-
ringe Tripelpunktsmobilitdten zu geradlinigen Korngrenzen von Korn I, aber
hier kommt es zu einer starken Streckung. Zudem entwickeln sich verschieden
grofe Winkel zwischen Korn I und Korn IV in den beiden Féllen.
Der Einfluss von begrenzten Tripelpunktsmobilititen auf die Gleichgewichts-
winkel zwischen Kornern wurde theoretisch erstmals von Gottstein et al. [54]
untersucht. Barrales Mora [36] fand heraus, dass eine verringerte Tripelpunkts-
mobilitdt zu einem groferen Gleichgewichtswinkel zwischen den entsprechenden
Kornern fiihrt. Dazu verwendete er eine spezielle Anordnung von Koérnern, in

der 4 Korner auf deren Kinetik untersucht wurden, siehe Abbildung 5.
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Abbildung 5: Anordnung der Kérner bei der verwendeten Simulation; links Aus-

gangszustand, rechts simuliertes Kornwachstum [36]

Barrales Mora zeigte, dass der in Abbildung 5 eingezeichnete Winkel « klei-
ner wird, umso grofer die Tripelpunktmobilititen von Korn 1 werden. Dieser
Zusammenhang wurde auch in Abbildung 4 gefunden. Die Berechnung der bei-
den eingezeichneten Winkel oy und as ergibt fiir a; einen Winkel von 50.87°,
fiir crg erhélt man 50.67°.

Die Kornstreckung wird durch das § Verhéltnis beschrieben, wobei a der
horizontalen Linge des quadratischen Korns zwischen 77 und T3 entspricht und
b der vertikalen Lénge des quadratischen Korns zwischen T, und T3 entspricht.
In Abbildung 6 ist die zeitliche Entwicklung des § Verhéltnis dargestellt. Aus
Abbildung 6 erkannt man, dass es mit abnehmender Tripelpunktmobilitit zu
einer zunehmenden Streckung von Korn I kommt. Durch hohe Tripelpunktsmo-

bilitdten kann die urspriingliche Form ann&hernd behalten werden.

24



1.0+

0.8 4

0.6

alb

0.4 -

Abbildung 6: Zeitliche Entwicklung des a/b Verhéltnis fiir unterschiedliche Tri-

pelpunktsmobilitédten

Die Zeit bis einer der Korngrenzen verschwindet ¢; ist in Abbildung 7 {iber

M~ aufgetragen. Die eingezeichneten Kreise in Abbildung 7 entsprechen den
benotigten Zeiten bis eine der Korngrenzen verschwindet fiir die verschiedenen
Tripelpunktsmobilititen.
Mit zunehmender Tripelpunktsmobilitat nimmt die benotigte Zeit ab, wobei es
eine untere Grenze gibt. Diese wird durch die rote Linie dargestellt. Bei sehr
hohen Tripelpunktsmobilititen wird das Kornwachstum durch die Kriimmung
zwischen den einzelnen Tripelpunkten getrieben. Bei sehr kleinen Tripelpunkts-
mobilitdten folgt die Zeit der griin eingezeichneten Linie. Die griine Linie in
Abbildung 7 wurde mithilfe der 4 kleinsten Tripelpunktsmobilitdten berechnet,
wobel t; = % ist. Der mathematische Fit ergab, dass K = (1.375 £ 0.002)
entspricht. In diesem Bereich wird das Kornwachstum durch die Tripelpunkts-
mobilitdt dominiert. Ein Ubergangsbereich wurde zwischen 0.1 < My < 50
beobachtet.
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Abbildung 7: Benoétigte Zeit bis eine Korngrenze verschwindet in Abhéngigkeit
der Tripelpunktsmobilitidt M-

Bereits Barrales Mora zeigt in [36], dass mit steigender Mobilitat der Tripel-
punkte die Kinetik des Kornwachstums mehr und mehr linear wird.
In Abbildung 8 ist die Anderung der Fliiche iiber die Zeit der einzelnen Kérner
flir unterschiedliche Tripelpunktsmobilitdten dargestellt. Bei sehr hohen Tri-
pelpunktsmobilitdten wachsen oder schrumpfen die einzelnen Korner in einem
anndhernd linearen Zusammenhang iiber die finale Zeit t¢, siehe die griin und
rot punktierte Linie in Abbildung 8. Betrachtet man das Wachstum der Fli-
chen bei geringen Tripelpunktsmobilitdten zeigt sich, dass diese in einem nicht
linearen Zusammenhang wachsen /schrumpfen, anhand der schwarzen und blau-
en Linie in Abbildung 8 erkennbar. Die beiden Flachen der Korner II und III
bleiben anndhernd konstant fiir hohe Tripelpunktsmobilitdten, z. B. Mt = 200.
Bei geringen Tripelpunktsmobilitdten, z. B. Mt = 0.1 schrumpfen die Flachen
stirker auf Kosten des Wachstums von Korn IV. Weiters féllt auf, dass Korn IV
umso grofer wird, je geringer die Tripelpunktsmobilitét ist, weil mehr Zeit zum

Wachsen zur Verfiigung steht.
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Abbildung 8: Zeitliche Entwicklung der Fléchen der Kérner I-1V fiir verschiedene
Mr

Vergleicht man nun das Wachstum der einzelnen Korner des verwendeten
Modells mit der von Neumann-Mullins Theorie (Gleichung 1) ergibt sich folgen-

der Zusammenhang;:

verwendetes Modell

von Neumann-Mullins Modell
M;=0.1 | M; =200
viereckiges Korn -2.1204 -0.0697 | -2.1204
sechseckige Korner - -0.0295 | 0.0008
achteckiges Korn 2.094 0.1281 2.103

Abbildung 9: Vergleich des Fliachenwachstums dS/dt fiir das verwendete Modell

und die von Neumann-Mullins Theorie

Bei einer Tripelpunktsmobilitdt von 200, Mt = 200, liefert das verwende-
te Modell fiir das achteckige Korn eine Steigung dS/dt von 2.103 und Glei-
chung (1) liefert eine Steigung von 2.094. Die beiden sechseckigen Korner wach-

sen/schrumpfen nach Gleichung (1) nicht, das Modell liefert eine Wachstumsrate
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von 0.0008. Fiir das viereckige Korn lauten die Ergebnisse nach Gleichung (1)
—2.1204 und fiir das Modell —2.1204. Vergleicht man nun die Wachstumsrate
nach von Neumann-Mullins mit jener des Modells bei einer Tripelpunktsmobi-
litdt von 0.1, Mt = 0.1 erhélt man folgende Ergebnisse: Die Vorhersagen der
von Neumann-Mullins Theorie bleiben bei den selben Werten, da diese ja von
unendlich hohen Tripelpunktsmobilititen ausgehen. Das achteckige Korn hat
nach dem Modell eine Steigung von 0.1281, die sechseckigen Korner schrump-
fen mit —0.0295 und das viereckige schrumpft mit einer Rate von —0.0697. Aus
den obigen Berechnungen wird klar, je grofer die Tripelpunktsmobilitdten umso
hoher ist die Ubereinstimmung mit der von Neumann-Mullins Theorie. Dieser
Vergleich liegt nahe, da von Neumann-Mullins ja von unendlich hohen Tripel-
punktsmobilitdten ausgehen. Werden die Tripelpunktsmobilitdten sehr gering,
so kommt es zu grofen Unterschieden zwischen dem verwendeten Modell und
der von Neumann-Mullins Theorie. Fiir diese Berechnungen wurde das Korn-

wachstum linear angenihert.
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6.2 Strukturelemente mit reduzierten Mobilitidten

Bei den folgenden Simulationsrechnungen wurden verschiedenste Kombinatio-
nen von Korngrenzen- und Tripelpunktsmobilititen berechnet. Zu Beginn kam
es zur sogenannten Pinnung (Verringerung der Mobilitdt) von verschiedensten
Tripelpunkten. Danach wurden die Mobilitdten einzelner Korngrenzen verrin-
gert. Abschlieftend kam es zur Pinnung ganzer sogenannter Strukturelemente,
welche aus einem Tripelpunkt und den Korngrenzen die von diesem Tripelpunkt

ausgehen, bestehen.

6.2.1 Tripelpunkte mit reduzierten Mobilitidten

Im ersten Fall (Fall 1) wurden die zu Korn I gehérenden Tripelpunktsmobilitidten
auf den Wert 1 gesenkt, Mr; =1, (i = 1,2, 3,4), die restlichen Tripelpunktsmo-
bilitdten wurden auf den Wert 100 erhoht, M+ ; = 100, (i = 5,6, 7, 8). Im zweiten
Fall (Fall 2) wurden jene Tripelpunktmobilitdten verringert, welche nicht zum
quadratischen Korn gehéren, Mr; = 1, (¢ = 5,6,7,8) und die zu Korn I geho-
renden Tripelpunktsmobilitdten wurden erhoht, Mt ; = 100, (i = 1,2, 3,4). Fall
1 ist in Abbildung 10a) auf der linken Seite, Fall 2 ist in Abbildung 10b) auf

der rechten Seite zu sehen.
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Abbildung 10: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Verringerung von
mehreren Tripelpunktsmobilitdten; a) Fall 1, b) Fall 2

In Abbildung 10 erkennt man, das die Position der gepinnten Tripelpunkte

einen sehr starken Einfluss auf die Kinetik des Kornwachstums hat. So wur-
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de die Fliache von Korn IV in Fall 1 grofer als in Fall 2. Durch die Pinnung,
der zum quadratischen Korn gehérigen Tripelpunkte, konnte wiederrum eine
starke Streckung des quadratischen Korns, wie durch Herabsenken aller Tri-
pelpunktsmobilititen, erreicht werden. Im Gegensatz dazu blieb in Fall 2 die
urspriingliche Form des quadratischen Korns beinahe erhalten. Durch Pinnung
der Tripelpunkte 5, 6, 7, 8 konnte das achteckige Korn hauptsichlich durch die
Schrumpfung des quadratischen Korns wachsen. Wurden aber wie in Fall 1, die
Tripelpunkte 1 bis 4 gepinnt, wuchs das achteckige Korn auf Kosten der anderen
Ko6rner bevor Korn I verschwand. Im ersten Fall kam es auch zu einer stirkeren
Forménderung der beiden sechseckigen Korner als in Fall 2.

Die Beobachtungen zum Schrumpfen des viereckigen Korns in den beiden Fillen
1 und 2 zeigt hohe Ubereinstimmungen mit den Simulationen von MieRen et al.
[34]. Auch in Thren Simulationen war das Schrumpfen des viereckigen Korns ab-
héngig von dessen Tripelpunktsmobilitdten. Bei hohen Tripelpunktsmobilitdten
von Korn I ging das Schrumpfen viel schneller als bei geringen Tripelpunktsmo-
bilitdten. Aufgrund der Tatsache, dass Miefsen et al. [34] das Wachstum eines
viereckigen Korns, ohne Nachbarkérner untersuchten, kann kein Vergleich zur
topologischen Entwicklung im hier berechneten Fall vorgenommen werden.
Durch die einzelne Betrachtung des Wachstums eines viereckigen Korns, stellten
Mieften et al. [34] fest, dass sich die Korngrenzen umso schneller begradigen, je
hoher die Tripelpunktsmobilitédt ist. Der Vergleich von Fall 1 und 2 zeigt zu-
séitzlich, dass es darauf ankommt welche Tripelpunkte eine reduzierte Mobilitét
aufweisen. Abhingig davon werden gewisse Korngrenzen sich kriimmungskon-
trolliert bewegen, wihrend andere stark durch die Mobilitdt der Tripelpunkte

beeinflusst sind.
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Im dritten Fall wurde nur die Mobilitdt des Tripelpunktes 2 auf den Wert 1
gesenkt, Mro = 1, und die restlichen Tripelpunktsmobilitdten wurden auf den
Wert 100 gesetzt. Im Vergleich dazu wurden im vierten Fall die Mobilitaten der
Tripelpunkte 2 und 8 auf den Wert 1 gesetzt, Mrog = 1 und die restlichen
Tripelpunktsmobilititen wieder auf den Wert 100 gesetzt.
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Abbildung 11: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Verringerung der Mo-
bilitdt von Tripelpunkt 2 (links) sowie Tripelpunkt 2 und 8 (rechts); a) Fall 3,
b) Fall 4

Beim Vergleich der beiden Félle 3 und 4 féllt auf, dass die zeitliche Entwick-
lung der Einheitszelle am stérksten durch Verringerung der Tripelpunktsmobi-
litdten, welche zu Korn I gehoren, abhingt. Wird wie im Fall 4 zusétzlich noch
die Mobilitdt von Tripelpunkt 8 gesenkt, hat dies keinen merklichen Einfluss
auf die Topologie der Einheitszelle. Beide Mikrostrukturen sehen sehr dhnlich
aus, bevor Korn I verschwindet. In beiden Fallen ist ersichtlich, dass die Herab-
setzung einer Mobilitéit eines Tripelpunktes, welcher zum quadratischen Korn
gehort zu einer starken Verzerrung von Korn I fiihrt.

Zollner et al. [25], zeigten in Thren Simulationen das es bei einer Verkiirzung
einer Korngrenze, gegeniiber den restlichen Korngrenzen, eines Korns zum glei-
chen Phanomen kommt wie in Fall 3. Hier wird durch die Pinnung des einzelnen
Tripelpunktes das ehemalige viereckige Korn zu einem dreieckigen Korn bevor
es verschwindet. Bei Zollner et al. wurde ein fiinfeckiges Korn zu einem vierecki-

gen Korn. Diese Verringerung der topologischen Klasse von fiinf- und viereckigen
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Ko6rnern wurde auch von Palmer et al. [42] in ihrem Zelluldren Automaten Mo-
dell gefunden. Im Gegensatz dazu zeigten deren experimentellen Untersuchen
das filinf- und viereckige Korner direkt verschwinden ohne Verringerung der to-
pologischen Klasse.
Hier kommt der Umstand, dass es sich bei Kérnern um dreidimensionale Ob-
jekte handelt, zum Tragen. In verschiedenen Simulationsmodellen wird zwar die
Verringerung der topologischen Klasse vorhergesagt, aber experimentell wird
auch ein direktes Verschwinden von Ko6rnern, ohne Verringerung der topolo-
gischen Klasse, beobachtet. In zweidimensionalen Gefligeaufnahmen ist nicht
feststellbar, wie einzelne Korner im Werkstoff liegen. So wird in manchen Fillen
eine Verringerung, wie von den einzelnen Simulationen gezeigt, gefunden und in
anderen Féllen scheint es so, dass Korner direkt verschwinden.

Fiir Fall 5 wurde den vier Tripelpunkten von Korn I verschieden hohe Mo-
bilitdten zugewiesen, sieche Abbildung 12a), linke Seite. Bei Fall 6 kam es zu
einer vollstdndigen Pinnung des quadratischen Korns (Tripelpunktsmobilititen

wirden auf 0 gesetzt), siche Abbildung 12b) rechte Seite.

[}

14

b)

Abbildung 12: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit verschieden hohen
Tripelpunktsmobilitdten des quadratischen Korns (links), und vollstandiger Pin-

nung des quadratischen Korns (rechts); a) Fall 5, b) Fall 6

Durch die Konfiguration in Fall 5 konnte eine vermeintlich schwache Verdre-
hung von Korn IIT und IV beobachtet werden. Korn IV konnte auf Kosten der

iibrigen Korner wachsen. Fall 5 zeigt auch auf, dass die unregelméafigen Struktu-
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ren, welche in vielen Kornwachstumsexperimenten beobachtet werden, aufgrund
von unterschiedlichen Mobilitéiten der einzelnen Strukturelemente entstehen.
Fall 5 ist auch in sehr guter Ubereinstimmung mit den Erkenntnissen von Zoll-
ner et al. [25], sowie Palmer et al. [42]. Genau wie diese beiden Arbeiten zeigen,
dass Korner mit weniger als 6 Ecken im Zuge ihres Schrumpfens ihre topo-
logische Klasse nach und nach um 1 verringern, kann diese Tendenz auch in
Fall 5 beobachtet werden. Wiirde die Simulation weiter laufen, dann wiirde das
urspriinglich quadratische Korn seine topologische Klasse verringern. Diese Ver-
ringerung passiert solange bis ein dreieckiges Korn vorhanden ist, dieses wird
dann vollstdndig von den umgebenden Kérnern iiberwachsen.

Fiir Fall 6 (Pinnung aller Tripelpunkte des quadratischen Korns) bleiben alle
Korner in der Mikrostruktur erhalten. Die Mikrostruktur geht in ein metasta-
biles Gleichgewicht. In Fall 6 werden fiir die Zeiten andere Variablen verwendet
als in den {iibrigen Féllen. #; ist die Mikrostruktur zu Beginn, t4 ist die Mi-
krostruktur zu einem sehr spaten Zeitpunkt bei welchem keine Bewegung der
Korngrenzen mehr festgestellt werden konnte. t5 und ¢3 wurden so gewihlt, dass
die Fliche von Korn IV seine Fliche um 25% bzw. 75% erhoht. Zusétzlich sind
in Fall 6 noch 2 Winkel eingezeichnet. Beide Winkel, a und o', entsprechen dem
Winkel zwischen der horizontalen Linie durch Tripelpunkt 3 und Korngrenze 12.
Der Ausgangswinkel o wurde berechnet und ergab 7. Durch die Simulation der
Mikrostruktur stellt sich der Winkel % fiir o’ ein, was einem Gleichgewichtswin-
kel von 60° entspricht. Dies stimmt v6llig mit der von Neumann-Mullins Theorie

iberein, siehe [10] und [11].
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6.2.2 Korngrenzen mit reduzierten Mobilitdten

Im Folgenden wird der Einfluss von reduzierten Korngrenzenmobilitdten auf die
Mikrostruktur untersucht. Hierfiir mussten die Mobilitdten der Tripelpunkte
auf einen hohen Wert gesetzt werden, damit diese Verdrehungen infolge von
wandernden Korngrenzen mitmachen koénnen. In den folgenden Simulationen
wurden die Tripelpunktsmobilititen Mt ; auf den Wert 100 gesetzt. Es wurden,
wie bereits zuvor, verschiedenste Korngrenzenmobilitéiten verringert und deren
Einfluss auf die zeitliche Entwicklung der Mikrostruktur untersucht.

Im Fall 7 wurde die Mobilitdt der Korngrenze 1 auf den Wert 0.1, Mgp,1 =
0.1, gesetzt und die iiblichen Korngrenzenmobilitédten auf den Wert 1, Mgp.2—12 =
0.1. Dies ist in Abbildung 13a) auf der linken Seite dargestellt. Auf der rechten
Seite in Abbildung 13b) befindet sich Fall 8. Fiir diesen Fall wurde die Mobilitét
von Korngrenze 4 auf den Wert 0.1, Mgp4 = 0.1 und die restlichen Korngren-

zenmobilitidten auf den Wert 1 gesetzt.
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Abbildung 13: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Verringerung einzel-

ner Korngrenzenmobilitdten des quadratischen Korns; a) Fall 7, b) Fall 8

Im siebenten Fall verschwindet durch die Verringerung von Korngrenzen-
mobilitdt 1 Korngrenze 3 als Erstes. Zusdtzlich kommt es durch die gezielte
Verringerung auch zu einer Streckung von Korn I. Im Gegensatz dazu fiihrt eine
Verringerung von Korngrenzenmobilitdt 4, wie in Fall 8, zu einer horizontalen

Streckung von Korn I. Es ist aus beiden Fillen ersichtlich, dass es in Fall 7 zu
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einer stirkeren Streckung von Korn I kommt, als in Fall 8. Fall 7 stimmt auch
mit den Arbeiten von Zdllner [25] und Palmer et al. [42] {iberein, bei denen
ebenfalls Korner mit einer topologischen Klasse < 6 ihre topologische Klasse
infolge des Schrumpfprozesses verringern.

Das sich infolge von Kornwachstum auch gestreckte Korner, geradlinige und
gekriimmte Korngrenzen wie in Fall 8 bilden konnen, zeigten Lepinoux et al.
[49]. Sie simulierten Kornwachstum mithilfe eines Vertex Modells. Mithilfe ihres
Modells simulierten sie das Kornwachstum in einem polykristallinem Material
unter zufilligen Verteilungen von gepinnten Korngrenzen in der Ausgangsmi-
krostruktur.

In den beiden folgenden Fillen kam es zur Verringerung von Korngrenzen-
mobilitdten von ganzen Kornern. So wurden im Fall 9 alle Korngrenzen des
achteckigen Korns IV verkleinert, also Mgp,2,4,57,0-12 = 1 und den restlichen
Korngrenzen wurde eine Mobilitat von 10 zugewiesen. Im zehnten Fall wurden
die Korngrenzen des quadratischen Korns verringert, Mgg 14 = 0.1 und den

restlichen Korngrenzen wurde eine Mobilitdt von 1 zugewiesen.
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Abbildung 14: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Reduktion der Korn-
grenzenmobilitdten einzelner Korner, links Reduktion der Korngrenzenmobili-

téten des Achtecks, rechts Verringerung der Korngrenzenmobilitdten des Qua-

drats; a) Fall 9, b) Fall 10

Durch die Verringerung der Korngrenzenmobilitéten des achteckigen Korns

(Fall 9), wuchsen die beiden sechseckigen Korner, Korn II und III mehr auf Kos-
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ten des quadratischen Korns als das achteckige Korn. In beiden Fillen schrumpf-
te das quadratische Korn, wobei es in Fall 9 zu einer horizontalen und in Fall
10 zu einer vertikalen Streckung von Korn I kam, bevor dieses verschwand. Ver-
gleicht man das Wachstum von Korn IV in beiden Fillen, so ist klar ersichtlich,
dass die Reduktion der Korngrenzenmobilitdten des achteckigen Korns dieses
am Wachsen hindert, aber in Fall 10 wuchs Korn IV sehr stark.

He et al. [50] fanden auch verschieden hohe Korngrenzenmobilitdten in einer
Feg1Gayg Legierung. Der Unterschied in den Korngrenzenmobilitéten der einzel-
nen Korner ergab sich durch den Umstand, dass einige Kérner eine gewiinschte
Textur ausbildeten. Jene Korner, welche bei Temperaturerh6hung in der ge-
wiinschten Textur wuchsen, zeigten héhere Korngrenzenmobilitidten als Kérner
welche zufdllig orientiert in der Mikrostruktur wuchsen. So kam es wie in Fall
9 auch zu dem Umstand, das Korner mit mehr als 6 Ecken, welche zufillige
Orientierungen in der Matrix zeigten, nicht merklich wuchsen.

Auch Streckungen einzelner Korner aufgrund von Wachstum benachbarter Kor-
ner haben He et al. [50] beobachtet. Anfangs grofie Korner, wie beispielsweise
Korn IV, wuchsen wie in Fall 10 sehr stark auf Kosten ihrer Umgebung, wenn
diese in der entsprechenden Textur wuchsen und dadurch sehr hohe Korngren-
zenmobilitdten aufwiesen. Die beiden sechseckigen Korner, Korn II und III in
Fall 10, folgen auch den Beobachtungen Zollner, [25] und Palmer et al. [42].
Beide Korner verringern ihre topologische Klasse infolge ihres Schrumpfens um
1. Im Gegensatz dazu schrumpft Korn I in Fall 9 und 10 vollig als viereckiges

Korn ohne seine topologische Klasse zu verringern.
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6.2.3 Pinnung von Tripelpunkten und Korngrenzen

Abschliefsend wurden noch vollstédndige mikrostrukturelle Bereiche gepinnt. Mit
mikrostrukturellen Bereichen sind jeweils ein Tripelpunkt und alle von diesem
Tripelpunkt ausgehenden Korngrenzen gemeint.

In Fall 11 wurde die Mobilitdt des Tripelpunkts 8 sowie die Mobilitat der
Korngrenzen 8, 9, 10 gepinnt, also diese Mobilitdten auf den Wert 0 gesetzt.
Den verbliebenen Tripelpunkten wurde eine Mobilitit von 100 zugewiesen. Die
iibrigen Korngrenzenmobilitdten wurden auf den Wert 1 gesetzt. Fall 11 ist in
Abbildung 15a) auf der linken Seite zu sehen. Im Gegensatz dazu, kam es in
Fall 12 zur Pinnung des Tripelpunktes 3 und der Korngrenzen 2, 3 und 12, also
deren Mobilitdten wurden auf 0 gesetzt. Sowie in Fall 11 wurden auch in Fall 12
die restlichen Tripelpunktsmobilitdten auf den Wert 100 gesetzt und die iibrigen
Korngrenzen wurde eine Mobilitdt mit dem Wert 1 zugewiesen. Fall 12 ist in

Abbildung 15b) auf der rechten Seite zu sehen.
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Abbildung 15: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Pinnung mikrostruk-
tureller Bereiche; a) Fall 11, b) Fall 12

Fall 11 zeigt eine sehr dhnliche zeitliche Entwicklung wie Fall 2. Auch hier
hat die Pinnung von Tripelpunkt 8 keinen nennenswerten Einfluss auf die zeit-
liche Entwicklung des quadratischen Korns, welches als erstes aufgrund der ho-
hen Tripelpunktsmobilitdten verschwindet. Diese Simulation stiitzt die Aussage,
dass die Lage von mikrostrukturellen Bereichen geringerer Mobilitdt einen sehr

grofsen Einfluss auf das Kornwachstum hat. Im Vergleich dazu kommt es im
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Fall 12 zu einer starken Verzerrung von Korn I. Aufgrund der Pinnung von Tri-
pelpunkt 3 und seinen zugehorigen Korngrenzen entwicklen sich Korn IT und
IIT vollig unterschiedlich. Korn IT wéachst sehr stark auf Kosten des quadrati-
schen Korns, Korn IIT wird durch das Wachsen des achteckigen Korns selbst
am Wachsen gehindert. In beiden Fillen kommt es zur Bildung von geradlini-
gen und gekriimmten Korngrenzen, wobei die Kriimmungen im Fall 12 sehr viel
ausgeprigter sind.

In den beiden Féllen 13 und 14 wurde jeweils ein Tripelpunkt und zwei
Korngrenzen des quadratischen Korns, sowie die dritte von diesem Tripelpunkt
ausgehende Korngrenze gepinnt. So wurde in Fall 13 Tripelpunkt 1, sowie die
Korngrenzen 1, 4 und 5 gepinnt. Im Fall 14 kam es zur Pinnung von Tripelpunkt
2 und den Korngrenzen 1, 2 und 9. Den iibrigen Tripelpunkten wurde wieder
die Mobilitét 100 zugewiesen und die Mobilitdten der verbliebenen Korngrenzen
wurden auf den Wert 1 gesetzt. Fall 13 ist in Abbildung 16a) auf der linken Seite
dargestellt, Fall 14 auf der rechten Seite in Abbildung 16b).
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Abbildung 16: Zeitliche Entwicklung der Einheitszelle mit Pinnung mikrostruk-
tureller Bereiche; a) Fall 13, b) Fall 14

In beiden Fallen wichst das achteckige Korn IV sowie das rechte sechsecki-
ge Korn IIT sehr stark auf Kosten des quadratischen Korns. Korn IT schrumpft
in beiden Féllen. Vergleicht man Fall 13 und 14 so féllt auf, dass sich die Mi-
krostruktur in beiden Féllen gleich aber in unterschiedliche Richtungen entwi-

ckelt. In Fall 13 wachsen das achteckige und das rechte sechseckige Korn nach
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links, in Fall 14 wachsen beide nach rechts. Vergleicht man diese beiden Falle
nun mit Fall 12 so entwickelt sich hier die Mikrostruktur auch gleich, mit dem
Unterschied das durch die Pinnung von Tripelpunkt 3 in Fall 12 nicht das rechte
sondern das linke sechseckige Korn II wéchst.

Das Ausmaf in welchem die Kérner wachsen und schrumpfen ist in den 3 Fil-
len vollig identisch. So kann durch die Pinnung einzelner Bereiche die Richtung
zwar vorgegeben werden, aber die Entwicklung der Mikrostruktur 1duft bezogen
auf die Fléchen vollig gleich ab. Die Félle 12, 13 und 14 zeigen bezogen auf
das Schrumpfen des viereckigen Korns I sehr gute Ubereinstimmungen mit den
Simulationsrechnungen von Gamsjager et al. [51].

Gamsjiger et al. untersuchten das Schrumpfen eines quadratischen Korns, mit
verschieden hohen Tripelpunktsmobilititen, an den Eckpunkten. So wie in den
Féllen 12, 13 und 14 schrumpfte auch hier das quadratische Korn ausgehend von
jenem Tripelpunkt mit der hochsten Mobilitdt am stérksten. Die hohe Tripel-
punktsmobilititen fithrten auch zur Ausbildung von stark gekriimmten Korn-
grenzen, welche an den Tripelpunkten mit geringen Mobilitdten aber gepinnt
wurden, gleiches zeigt sich in den Fallen 12, 13 und 14. Durch die gezielte Pin-
nung eines Eckes von Korn I zeigt sich beim Schrumpfen auch dasselbe Ergebnis
wie bei den Simulationen von Zéllner, [25]. Auch hier verringert das viereckige
Korn seine topologische Klasse um 1 bevor es verschwindet, sowie auch in den
Féllen 12, 13 und 14.

Die simulierten Fille zeigen, dass das Wachsen bzw. Schrumpfen der ein-
zelnen Korner von den einzelnen Tripelpunkts- und Korngrenzenmobilitdten
abhéangt. Das Wachstum des achteckigen Korns IV ist in Abbildung 17 dar-
gestellt. Die in Abbildung 17 mit untere Grenze bezeichnete Linie entsteht,
wenn alle Korngrenzen der Einheitszelle, bis auf jene des quadratischen Korns
gepinnt wurden. Ein geringer Zuwachs in der Fliche A, wurde auch im Fall
11, in welchem der Tripelpunkt 8 und die Korngrenzen 8, 9 und 10 gepinnt
wurden, beobachtet. Kommt man nun in den Bereich des rein tripelpunktge-
steuerten Kornwachstums, ist der Zuwachs von Korn IV, A4 auch nicht so hoch,
sieche schwarz punktiert strichlierte Linie in Abbildung 17. Die blaue Linie in
Abbildung 17 représentiert die Félle 12, 13 und 14. Hier wichst das achteckige

Korn sehr stark auf Kosten des quadratischen Korns. Der hochste Zuwachs in
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der Fliche A, wurde in Fall 10 beobachtet. Hier kam es zur Verringerung der
Tripelpunktsmobilitdten des quadratischen Korns, was dazu fiihrte, dass Korn

IV sehr stark auf Kosten aller iibrigen Korner wuchs.
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Abbildung 17: Zeitliche Entwicklung der Flache A4 fiir verschiedene Fille

In Abbildung 17 ist die Fliche A4 des achteckigen Korns gegen die Zeit ¢
aufgetragen. t ist die Zeit, welche bendtigt wird, damit Korn I verschwunden ist.
Aus den gezeigten Simulationen lasst sich schliefen, dass die Verbreiterung der
Korngréfsenverteilung vor allem in Systemen mit reduzierten Tripelpunkts- und
Korngrenzenmobilitdten auftritt. Alle gezeigten Simulationen folgen aber der
Grundannahme, dass sich die einzelnen Bedingungen (konstante Tripelpunkts-
und Korngrenzenmobilitdten) wihrend des Kornwachstumsprozesses nicht ver-
dndern, also konstant sind.

Ein Beispiel fiir einen Werkstoff mit verschiedenen Tripelpunkts- und Korn-
grenzenmobilitdten untersuchten Graux et al. [55] in ihrer Arbeit.

Sie verwendeten fiir ihre Untersuchungen einen mikrolegierten Stahl, welcher

hinsichtlich seiner Eigenschaften, bezogen auf die Wachstumskinetik des Auste-
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nitkorns wéhrend einer gezielten Warmebehandlung niher untersucht wurde. In
solchen mikrolegierten Stdhlen kommt es durch Zulegieren von Titan und Niob
zur Ausbildung von (Ti,Nb)C Ausscheidungen. Diese Ausscheidungen hemmen
die Bewegung von Tripelpunkten und Korngrenzen, auch bei héheren Tempe-
raturen, wie beispielsweise in den oben gezeigten Simulationsrechnungen. Die
chemische Zusammensetzung des Stahls in Massenbriiche der Legierungskom-
ponenten in % sah folgendermafen aus: 0.062% C, 1.91% Mn, 0.085% T1i, 0.039%
Nb, 0.003% S und 0.006% N.

In der Arbeit von Graux et al. [55] wurden die darin gezeigten Gefiigeaufnah-
men des mikrolegierten Stahls, fiir die weiteren Untersuchungen verwendet. Die
drei présentierten Gefligeaufnahmen zeigen die Mikrostruktur nach 10 Minuten

halten bei den Temperaturen 1000°C, 1100°C und 1200°C.

1000°C
1100°C
1200°C

Abbildung 18: Sdulendiagramm und Lognormal-Verteilung der Korner bei ver-

schieden hohen Haltetemperaturen

In Abbildung 18 ist die Verteilung der Austenitkérner in einem S#ulendia-
i

Am

gramm dargestellt. Auf der x-Achse ist das Flachenverhéltnis dargestellt,
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wobei A; der Fliche eines bestimmten Korns entspricht und A,, der durch-
schnittlichen Korngrofse.

Durch einen Lognormal-Fit kénnen die beiden Verteilungen bei den Haltetem-
peraturen 1000° (rot) und 1200° (blau) gut abgebildet werden. Bei einer Halte-
temperatur von 1100° (griin) passt der Lognormal-Fit der Korngréfen nicht so
gut, da sich diese Mikrostruktur in Richtung einer bimodalen Verteilung geht.
Die in [55] dargestellten Gefiigeaufnahmen wurden mithilfe der Software Fiji
[56] auf deren Streckung ausgewertet. Untersucht wurde die Streckung der Kor-
ner, das 2 Verhéltnis. Dafiir wurden die Kérner durch Ellipsen angenéhert. Eine

solche Ellipse ist in Abbildung 19 dargestellt.

Abbildung 19: Skizze einer Ellipse mit der Nebenachse ¢ und der Hauptachse d,

entnommen aus [7]

Das 5 Verhiltnis, oder die Streckung der Korner, gibt an, wie grofs die Ab-
weichung der Kérner von einem kreisformigen Querschnitt ist. (Das Verhéltnis
¢/d fiir einen Kreis ergibt den Wert 1). Die, mithilfe der Software Fiji ausgewer-

teten Bilder, sind in Abbildung 20 zu sehen.
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Abbildung 20: Ausgewertete Gefiigeaufnahmen bei den 3 unterschiedlichen Hal-

tetemperaturen

Die gelb umrandeten Bereiche stellen die einzelnen Korner dar. Diese Kor-

ner wurden durch Fiji mithilfe von Ellipsen, welche weifs eingezeichnet sind,
c
a
dargestellt. Die verschiedenen Haltetemperaturen werden durch 3 verscheidene

angendhert. Die so erhaltene Verteilung des —-Verhéltnisses ist in Abbildung 21

Farben dargestellt, wobei hier rot wieder fiir 1000° steht, griin fiir 1100° und
blau fiir 1200°.
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Abbildung 21: g Verteilung der elliptisch angenommenen Kornern, ausgewertet

anhand der Gefligeaufnahmen bei den 3 unterschiedlichen Haltetemperaturen

Das S-Verhiltnis sollte sich mit steigender Temperatur immer mehr der
Kreisform (g—Verhéiltnis =1) annihern, siehe [31], [39]. Diese Aussage trifft fiir
1000° und 1200° zu, da mit steigender Temperatur von 1000° auf 1200° die
Streckung der Koérner leicht abnimmt. Im Fall von 1100° ist das g—Verhéiltnis
aber zu grofseren Streckungen hin verschoben.

Wie man in Abbildung 20b erkennt, liegen hier viele kleine Kérner und grofie
stirker gestreckte Korner vor. Eine mogliche Erklarung fiir die gefundene Ab-
weichung ist, dass die (Ti,Nb)C Ausscheidungen die kleinen Kérner noch am
Wachsen hindern (Herabsetzen der Trippel- und Korngrenzenmobilitat), wah-
rend diese Ausscheidungen bei den grofsen Kérnern schon in Ldsung gegangen
sind und diese dadurch schon stiarker wachsen. Der Umstand, dass sie Ausschei-
dungen teilweise noch stabil sind, fithrt dazu, dass benachbarte Koérner stirker
in eine Richtung wachsen. Bei einer Temperatur von 1200° sind alle Ausschei-

dungen in Losung, sodass sich das g—Verh‘ziltnis mehr dem Wert 1 annéhert.
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7 Diskussion der Ergebnisse

Das von Neumann-Mullins Gesetz, siche [10], [11], besagt, dass die Anderung
der Flache eines Korns nur von der Anzahl seinen Nachbarn abhiangt, unter
der Voraussetzung, dass die Korngrenzenmobilitdt und Korngrenzenenergie kon-
stant wihrend des Prozesses bleibt. Zollner et al. [57] untersuchten den Zusam-
menhang von von Neumann-Mullins unter der Voraussetzung von reduzierten
Tripelpunktsmobilitéiten. Sie fanden einen #hnlichen Zusammenhang fiir die An-
derung des Radius eines Korns R unter der Voraussetzung konstanter Tripel-
punktsmobilititen und Korngrenzenenergien. Die Anderungsrate d, wobei a der
Lange der horizontalen Korngrenze von Korn I entspricht, ist dhnlich zu R in
[57]. Diese Anderungsrate d ist proportional zur Mobilitit der Tripelpunkte im

Falle von tripelpunktskontrollierem Wachstum von Korn I:

a=—-C- My (17)

wobei C eine positive Konstante ist. Integriert man Gleichung (16) so erhélt

man folgenden Zusammenhang:

t_ao 1_K
F=C My My

Die Endzeit t; ist invers proportional zur Tripelpunktsmobilitdt M. In

(18)

Gleichung (17) entspricht ag der Ausgangslinge der horizontalen Korngrenze
von Korn I und K einer positiven Konstanten. Fiir Kornwachstum kann man
zwischen zwei Extremféllen unterscheiden. Einerseits kann es sich um korngren-
zenkontrolliertes Kornwachstum oder tripelpunktkontrolliertes Kornwachstum
handeln, siehe Abbildung 6. Im Falle von korngrenzenkontrolliertem Kornwachs-
tum héngt die Endzeit ¢; nicht von der Tripelpunktmobilitit M ab, siehe rote
Linie in Abbildung 6. Dieser Fall gilt fiir hohe Tripelpunktsmobilitdten M. Im
Gegensatz dazu zeigt sich bei geringen Tripelpunktsmobilititen Mr, dass die
Endzeit t; invers proportional zur Tripelpunktsmobilitdt Mr ist. Der Zusam-
menhang ist in Gleichung (17) dargestellt, wobei sich K zu 1.375 4 0.002 ergibt,
siche Seite 26. Zwischen den beiden Extremfillen wurde ein Ubergangsbereich
gefunden, indem das Kornwachstum durch Kombination von Tripelpunkt- und

korngrenzenkontrolliertem Wachstum ablduft, sieche Abbildung 7.
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In allen Simulationen wurden die Korngrenzenenergien yap,; auf einen kon-
stanten Wert gesetzt. Es wurden auch die Korngrenzenmobilitdten, Map,j, und
die Tripelpunktsmobilititen, M ;, innerhalb der einzelnen Simulationen auf
konstante Werte gesetzt. Diese &nderten sich wéhrend den Simulationen nicht
mit z.B. mit den entsprechenden Winkeln zwischen den einzelnen Koérnern oder
mit den Kriimmungen der Korngrenzen.

In allen Simulationen zeigte sich, dass geringe Tripelpunktsmobilitdten M
zu sehr geradliningen Korngrenzen fiihren. Durch diese beinahe "Pinnung'"der
Tripelpunkte bleibt den Korngrenzen genug Zeit sich zu begradigen und da-
durch ihre Energie zu minimieren. Zusétzlich fithren geringe Tripelpunktsmobi-
litdten Mt auch zu einer breiteren Verteilung der Korngrofenverteilung, siehe
Abbildung 4. Dieser Effekt kommt dadurch zustande, dass bei geringeren Tri-
pelpunktsmobilitdten Mt das achteckige Korn IV zwar langsamer wéchst, aber
insgesamt mehr Zeit zum Wachsen hat, bevor Korn I verschwindet. Dieser Zu-
sammenhang ist nochmals in Abbildung 7 dargestellt. Abbildung 7 zeigt auch,
dass die beiden sechseckigen Ko6rner IT und IIT bei hohen Tripelpunktsmobili-
taten ihre Flache kaum verdndern. Bei geringen Tripelpunktsmobilitdten aber
schrumpfen auch die sechseckigen Korner auf Kosten des achteckigen Korns,
weil diesem mehr Zeit zum Wachsen zur Verfiigung steht. Kommt es zudem zu
tripelpunktskontrolliertem Wachstum, fiithrt dies zu einer starken Streckung von
Korn I. Die Streckung von Korn I ist fiir verschiedene Tripelpunktsmobilitédten
in Abbildung 5 dargestellt. Sinkt also die Tripelpunktsmobilitét so steigt die
Streckung von Korn I. Dieser Effekt ist wieder durch die mehr zu Verfiigung
stehende Zeit fiir das Wachstum von Korn IV erklérbar. Dieses wéchst je ldnger
der Prozess dauert auf Kosten aller anderen Korner, wobei bei kurzen Endzeiten
t¢ wachst Korn IV nur auf Kosten von Korn I.

Mehrere Simulationen zeigen, dass die Kinetik in den jeweiligen Berechnun-
gen zu starken Verzerrungen der einzelnen Korner fithren kann, sieche Abbil-
dung 9 und 10 links. Dies kommt vorallem durch die Verringerung von spezifi-
schen Tripelpunktsmobilitdten zustande. Mikrostrukturen- bestehend aus stark
verzerrten Kornern, geradlinigen Korngrenzen, stark gekriimmten Korngrenzen
und stark gestreckte Korner konnen beispielsweise in mikrolegierten Stdhlen

gefunden werden, siehe [58]. Aufgrund der chemischen Zusammensetzung von
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mikrolegierten St&hlen, kommt es zu einer inhomogenen Verteilung der effek-
tiven Korngrenzen- und Tripelpunktsmobilitdten. Diese effektiven Mobilitdten
sind gering wegen der Pinnung einzelner Bereiche durch die Mikrolegierungsele-
mente Niob, Vanadium und Titan.

Die Verteilung der einzelnen Mikrolegierungselemente sollte moglichst gleichma-
Rig sein. Die Pinnung von bestimmten Bereichen spielt in gewissen Fillen keine
grofe Rolle bezogen auf die Kinetik des Kornwachstums, siehe Abbildung 11
und Abbildung 16. Diese Beispiele zeigen ganz klar, dass die ortliche Position
der gepinnten Bereiche keinen sehr starken Einfluss auf die Wachstumskinetik
hat. Interessant ist auch der Vergleich der Fille 12, 13 und 14.

Durch die Pinnung bestimmter mikrostruktureller Bereiche kommt es bei al-
len 3 Féllen zu einem sehr starken Wachstum des achteckigen Korns IV auf
Kosten von Korn I. Zuséatzlich zeigen diese 3 Fille vollig gleiches Wachstum
mit der Zeit. Durch die verschiedenen Pinnungen unterscheiden sich nur die
Richtungen in welche das achteckige Korn und eines der beiden sechseckigen
Korner wichst. Eine solche 6rtliche Pinnung von Bereichen kdnnte zum Beispiel
durch ungiinstig gefithrte Wirmebehandlungen entstehen. Ortliche Ansamm-
lungen von Karbiden in Stdhlen kénnten so negative Auswirkungen auf die re-
sultierenden mechanischen Eigenschaften haben, besonders wenn diese Stdhle
in Prozessen eingesetzt werden, in denen es zu erh6hten Temperaturen kommt.
Alle Simulationen zeigen, dass eine Reduzierung der Korngrenzen- und Tripel-
punktsmobilitdten, von Koérnern mit weniger als 6 Ecken, das Wachstum des
achteckigen Korns mehr beschleunigt als das der sechseckigen Korner. Abbil-
dung 15 zeigt wie sich das Wachstum des achteckigen Korns IV in den einzelnen
Fillen verhidlt. Das stidrkste Wachstum zeigte sich in Fall 10, wo die Korn-
grenzenmobilitdt des quadratischen Korns herabgesetzt war. Fall 12, 13 und 14
zeigen vollkommen gleiches Wachstum. Kommt es nun zu tripelpunktskontrol-
liertem Wachstum, durch sehr hohe Tripelpunktsmobilitdten, ist der Zuwachs
von Flache A4 nicht so stark wie man vermuten wiirde. Durch die sehr hohe Tri-
pelpunktsmobilitdt kommt es zu sehr raschem Verschwinden des quadratischen
Korns und die Simulation stoppt. Fall 9 zeigt auch ein schwaches Wachstum
der Fliche des achteckigen Korns. Dieses Ergebnis war zu erwarten, da es in

diesem Fall zur Pinnung eines Bereichs des achteckigen Korns kommt, welches
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sehr nahe am quadratischen Korn liegt. Am geringsten féllt das Wachstum von
Korn IV aus, wenn alle Korngrenzenmobilitdten verringert werden, bis auf jene
des quadratischen Korns.
Generell zeigen die durchgefiihrten Simulationen gute Ubereinstimmungen mit
Arbeiten aus der Literatur. Die Aussage, dass niedrige Tripelpunktsmobilititen
eher zu gekriimmten Korngrenzen fiihren, von Barrlaes Mora in [36], zeigte sich
auch in den Fillen 1, 2, 3, 4 und 5. Auch die von Zollner, [25] und Palmer et al.,
[42] getétigte Aussage, der Verringerung der topologischen Klasse von Kérnern
mit weniger als 6 Ecken beim Schrumpfen, zeigte sich in den Fallen 3, 4, 5, 7, 8,
12, 13 und 14. In den Fillen 1, 2, 3, 4, 5, 7, 10, 11, 12, 13 und 14 verringerten
auch sechseckige Korner ihrer topologische Klasse wihrend des Kornwachstums.
Das in Abbildung 16 gezeigte Flidchenverhiltnis weicht fiir eine Anlasstem-
peratur von 1100°C stark von einer unimodalen Verteilung ab. Im Gegensatz
dazu zeigt das Flichenverhdltnis bei den Haltetemperaturen von 1000°C und
1200°C gute Ubereinstimmungen mit einer unimodalen Verteilung. Kommt es
in Anwendungsféllen zu erhohten Temperaturen und geringeren effektiven Mo-
bilitdten bestimmter mikrostrukturieller Bereiche, z. B. durch (Ti,Nb)C Aus-
scheidungen, kann dies zu einer starken Streckung einzelner Korner fithren. Ein
solches Beispiel ist in Abbildung 21 zu sehen. Mit steigender Temperatur sollte
das g—Verhéltnis sich an 1 anndhern. Dies passiert zwar fiir 1200°C aber nicht
fiir 1100°C. Eine mogliche Erklarung hierfiir konnte eine inhomogene Verteilung
der (Ti,Nb)C sein. Solche stark gestreckten Korner kénnen zu anisotropen me-
chanischen Eigenschaften des Werkstoffes fiilhren und sollten daher vermieden

werden.
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7.1 Fazit

Basierend auf den unterschiedlichen Simulationen kénnen folgende Aussagen

getroffen werden:

1. Die von Neumann-Mullins Theorie (Gleichung 1) zeigt eine gute Ndherung
fiir die Beschreibarkeit von kriimmungsgetriebenen Kornwachstumspro-
zessen. Beriicksichtigt man zusétzlich auch endlich hohe Mobilitéten fiir
Tripelpunkte, konnen sehr starke Abweichungen zu der Theorie gefunden

werden.

2. Es wurde gezeigt, dass verschieden hohe Tripelpunkts-und Korngrenzen-
mobilitdten eines Korns einen sehr starken Einfluss auf das Wachstum die-
ses Korns haben. Kleine Unterschiede in den einzelnen Mobilitdten werden
immer auftreten aufgrund von gelésten Elementen in den jeweiligen Werk-
stoffen. Diese konnen sich auf verschiedenste Weise an den Korngrenzen

und Tripelpunkten anlagern und so deren Mobilitdten beeinflussen.

3. Verfiigt ein Korn iiber vollkommen gleiche Korngrenzen- und Tripelpunkts-
mobilitdten so wird das Wachstum des Korns von der Héhe der entspre-
chenden Mobilitéit bestimmt. Mikrostrukturen mit geringeren effektiven
Tripelpunktsmobilititen werden eher stark verformte Korner ausbilden.
Zusétzlich fiihren geringe effektive Mobilitdten auch dazu, dass jene Kor-
ner am stirksten wachsen, welche die hochste Anzahl an benachbarten
Ko6rnern haben. In Mikrostrukturen mit geringen Tripelpunktsmobiliti-
ten kommt es auch zu einer breiteren Verteilung der Korngrofsen als in

Mikrostrukturen, wo korngrenzenkontrolliertes Wachstum auftritt.

4. Die Simulationen zeigten auch, dass verringerte Mobilitdten von mikrostruk-
turellen Bereichen zur Ausbildung von stark gestreckten Koérnern fithren
kénnen. Unterhalb gewisser Temperaturen kénnen (Ti,Nb)C Ausscheidun-
gen zu einer solchen Verringerung fithren. Ab gewissen Temperaturen ge-
hen diese Ausscheidungen in Lésung. Durch die Pinnung gebildete, stark
gestreckte Korner werden sehr schnell verschwinden aufgrund des unge-

hinderten Wachstums bereits grofser gebildeter Kérner.
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8 Zusammenfassung

Mithilfe einer FORTRAN-Routine wurden Simulationsrechnungen fiir verschie-
dene Fille von Kornwachstum simuliert. In den einzelnen Fillen kam es jeweils
zu einer Anderung der einzelnen Tripelpunkts- und Korngrenzenmobilititen.
So konnte gezeigt werden, dass verschieden hohe effektive Mobilitdten der einzel-
nen mikrostrukturellen Bestandteile zu verschiedenen Kornwachstumsszenarien
fiihren. Es konnte in korngrenzen- und tripelpunktsgesteuertes Wachstum un-
terteilt werden. Sollten in einer Mikrostruktur iiberall gleich hohe Mobilitdten
auftreten, so hingt die resultierende Mikrostruktur durch Kornwachstum selbst
auch noch von der Hohe dieses Wertes ab.

Bei allen Simulationen zeigte sich, dass jene Kérner am meisten wachsen welche
die hochste Anzahl an benachbarten Kornern haben. Werden einzelne Berei-
che in der Mikrostruktur vollstandig gepinnt, fiihrt dies zur Ausbildung stark
gestreckter Korner, welche anisotrope Eigenschaften auf die mechanischen Ei-
genschaften haben kénnen. Der grofite Flichenzuwachs der einzelnen Koérner
wurde nicht bei sehr hohen Mobilititen gefunden, sondern bei geringeren Mo-
bilitdten welche mehr Zeit zum Wachsen zur Verfiigung hatten, bevor ein Korn

vollstindig verschwand.
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