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Abstract

The boundaries between grains are part of the microstructure, which has a great influence on the properties of
polycrystalline materials. Through ’grain boundary design’ some of the materials properties can be altered.

How could the properties of the grain boundaries be described by their geometry? This question is present over many
decades. This paper deals with the ’coincidence site lattice’ (CSL) concept - the most commonly used method for
describing the grain boundary structure - and its validity.
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Osszefoglalas

A polikristalyos anyagok tulajdonsagait meghatarozo mikroszerkezet egyik épitdeleme a szemcsék kozotti hatar. A
szemcsehatar-szerkezet modositasaval jelentésen megvaltoztathatunk egyes anyagtulajdonsagokat.

Tobb évtizede képezi kutatasok témajat, hogyan lehet a szemcsehatarok geometriai leirasabol kovetkeztetni azok
tulajdonsagaira. Jelen cikk a szemcsehatar-szerkezet jellemzésére legelterjedtebben hasznalt megkozelités, a CSL
(coincidence site lattice) modellrdl, annak alkalmazhatosagardl, érvényességérdl nyujt attekintést.
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1. Bevezetés

Polikristalyos szerkezeti anyagaink térfogatanak altaldban csak néhany tized szazalékat teszik ki (a
szemcsemérettdl fliggden) a szemceséket elvalasztd hatarok. A tulajdonsagokra gyakorolt hatasuk azonban
ennél joval nagyobb jelentdségii.

A karosodasi folyamatok jo része a szemcsehatarokon megy végbe. JOI ismert az anyagok kiszasara
gyakorolt hatasuk [1], a szemcsehatarokon keletkezé mikrorepedések és terjedésiik hatdsa a torési
viselkedésre [2], faradasra [3]. A szemcsehatarokon megjelend kivalasok [4] nagyban befolyasoljak a
szemcsekozi- [4] és fesziiltségkorroziora [5] valé hajlamot. Hatassal lehetnek tobbek kozott a
hegeszthetdségre [6], a villamos- és magneses tulajdonsagokra.

Az 50-es évektdl jelentek meg azok a munkak, amelyek Osszefiiggésekre mutattak rd a szemcsehatarok
tulajdonsagai és azok szerkezete kozott. 1984-ben Watanabe [7] ezek alapjan vezetett be egy 0j
mikroszerkezeti paramétert az Un. ,.grain boundary character distribution”-t (GBCD, ,,szemcsehatar-
jellemzok eloszlasa™), illetve erre tamaszkodva alkotta meg a ,,szemcsehatar tervezés” (grain boundary

engineering, GBE) koncepciojat.
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2. Szemcsehatarok jellemzoi

A polikristalyos fémeket eltéré kristalytani iranyitottsaga krisztallitok épitik fel. Verd [8]
megfogalmazasdban a szemcsehatar az a réteg, ahol az orientacio ugrasszerien megvaltozik. Az eltérd
orientacidval talalkozd szemcsék talalkozasandl nem tarthatd a fémracs szabalyossdga, egy zavart zona
keletkezik, ami elvélasztja a szomszédos szemcséket. A szemcsehatar tehat tekinthetd egy rétegzOdési
hibanak, ami jellegébdl adodéan nagyobb energiaval rendelkezik, mint az altala elvalasztott szabalyos
fémracsu szemcsék.

Ezekbdl adoédoan a szemesehatarok tulajdonsagai tag hatarok kozott valtozhatnak szerkezetiiktol fiiggden.
A szemcsehatarok geometridja Ot fiiggetlen valtozo (szabadsagi fok) segitségével irhatdo le. Harom
szabadsagi fokkal adhat6é meg a szomszédos szemcsék orientacidinak kiilonbsége (orientacio eltérés
tengelye:2, ~szdge:1), kettovel jellemezhetd a hatar sikjanak kristalytani orientacidja. Ezzel egyenértékii a
mindkét szemcse hatarsikjai orientacioival (két-két szabadsagi fok) és orientacio eltérésiik szogével (egy

szabadsagi fok) torténd leiras [9].

3. Szemcsehatarok osztalyozasa, a CSL-modell

Bizonyos szemcsehatarok jelentdsen eltérd, specialis tulajdonsagokat mutatnak mésokhoz képest. Ezek
mint ,,specialis” hatarok jelennek meg a szakirodalomban. Jellemzdjiik a kis szabadenergia; a kismértékii
0tvozd diffuzivitas; a kis hajlam a kivalasok és masodik fazisok csirdinak megjelenésére; kis, vagy
ellenkezdleg, nagyon nagy mobilitas; kis villamos ellenallas; stb. [10] E jellemzdok nagyban befolyéasoljak
a mar emlitett makroszkopikus anyagtulajdonsdgokat. A specialis tulajdonsdgok megjelenése erdsen
kapcsolodik a szemcsehatdrok szerkezetéhez, geometridjahoz. Bebizonyosodott, hogy a specidlis
tulajdonsagok ¢és a hatarok geometridja kozotti Osszefiiggés megfeleld leirasahoz mind az 6t szabadsagi
fok sziikséges, am a tulajdonsagok és a geometria pontos kapcsolata még pontosan nem feltérképezett
[11].

Egy geometriai megkdzelités szerint egy specialis szemcsehatar olyan két krisztallit kozotti hatar, mely
kozel esik egy krisztallografiai transzformaciohoz [11]. Eszerint a specialis tulajdonsagok meglétének
feltétele, hogy a hatar sikja minél kozelebb essen egy alacsony indexii kristalytani sikhoz (pl.: {111},
{100}), és a szemcsehatart alkotdé atomok minél nagyobb aranyban vegyenek fel olyan poziciot, hogy
mindkét szemcse racsaba illeszkedjenek.

Az orientacid-eltérés szerint megkiilonboztethetiink kis- és nagyszogii szemcsehatarokat. Amennyiben két
szemcsét ugy forgatunk, hogy orientacidik megegyezzenek, egy képzeletbeli hatar keletkezik, ahol az
atomok tokéletesen illeszkednek a racsba. Megfelelden kis szoggel elforditva a két szemcsét egymashoz
képest az atomok illeszkedése még mindig kozel tokéletes lesz, a hatarfeliiletet rétegzddési hibak képesek
kitolteni (vakanciak, diszlokéaciok). Ekkor a szemcsehatar energidja a rétegzodési hibak energiajaval
azonos nagysagrendii, specialis helyzetrdl, specialis szemcsehatarrdl beszélhetiink. Az ilyen kisszogi
hatarokhoz tartoz6 maximalis szogeltérés (a tokéletes illeszkedéshez képesti hiba) meghatirozdsa nem

egyértelmil, 10°, 15°, 18°-os hatarértékekkel talalkozhatunk a szakirodalomban [12]. Ennél nagyobb
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orientaciokiilonbség (nagyszogili szemcsehatarok) esetén a hatarfeliilet elvesziti koherenciajat, energiaja
nagysagrendekkel megnd.

Az 50-es évek oOta tartd kutatdsok sordn bizonyossa valt, hogy egyes nagyszogli hatdrok specialis
tulajdonsagokat mutatnak [11]. Léteznek olyan orientacid-eltérések két szomszédos szemcse kozott,
amelyek esetén az egymasra vetitett rdcsok egyes pontjai egybeesnek. Ez az egybeesd pontok altal
képezett virtudlis racs az un. ,cioncidence site lattice” (CSL). Az ilyen racsokat az egybeesések
gyakorisdganak reciprokaval szokas jellemezni, amit egy X érték jelképez. A X5 jelolés tehat azt jelenti, ha
a két racs fedné egymast, minden 6tddik racspont egybeesne. Bar a CSL-modell a szemcsehatdrokat csak
tulajdonsagokat mutatnak a tobbi nagyszogli szemcsehatarhoz (altalanos, vagy véletlenszerii hatarok)
képest [1-7]. J6 példa erre az ikerhatarok esete. Ezek X3 CSL hatarként irhatok le, és energiajuk egy
nagysagrendbe esik a rétegzodési hibak energiajaval [9]. Tobb tanulmany foglalkozik azzal, mekkora
egybeesés (X érték) esetén beszélhetiink még specialis tulajdonsagokroél, illetve az idealistol valé mekkora

szogeltérésen beliil tekintjiik egybeesdknek a racspontokat [10].

4. A CSL-modell alkalmazhatdésaga

A CSL-modell, pusztan orientacion alapuld megkdzelitése miatt, maig tart6 vitdk kereszttiizébe keriilt [9-
11]. A kérdés, hogy alkalmazhat6-e a CSL-modell a specialis szemcsehatarok leirasara?

A X3 hatarok nagyobb része nem koherens ikerhatdr, azoknal nagyobb energiaval rendelkezik (bar igy is
lényegesen kisebbel, mint a véletlenszerti hatarok), ami egy példa arra, hogy a hatar szerkezetének
ismerete nélkiill nem vonhatdk le messzemend kovetkeztetések azok tulajdonsagaira vonatkozéan. Mégis
gyakran el6fordul az ,,alacsony X értékli” és a ,,specialis” hatar fogalmanak egyenértékli hasznalata. Ez
részben koszonhetd a napjainkra nagymértékben automatizaldédott, egyszerlien kezelhetd, nagy
mennyiségll adat gyors feldolgozasara alkalmas, specialis ismereteket gyakorlatilag nem igénylo vizsgalati
technoldgia (SEM EBSD) fejlodésének és elterjedésének [11].

A koherens ikerhatarok szerkezetébdl kovetkezden a kis energianak nem elégséges feltétele a CSL
(egybeesd pontokbol képzett racs) megléte. A hatar sikjanak minél tobbet kell tartalmaznia a ,,k6z5s”
racshelyekbdl [11]. A vizsgalati technologiak fejlodése ellenére a szemcsehatar szerkezetének pontos
jellemzése igen bonyolult és iddigényes feladat, nagy mennyiséget leirni pedig szinte elképzelhetetlen. Az
orientacids vizsgalatok soran megfeleld mérési paraméterek beallitasaval és helyes vizsgalati koncepcioval
helyesen kell megvalasztani a kritériumokat az értékeléshez (kisszogii szemcsehatar, CSL-t6l valo eltérés,
stb.); a hangsulyt nem az egyes hatarok, hanem a tulajdonsagok eloszlasanak vizsgalatara kell helyezni;
stb. [11] Amennyiben a vizsgald szeme el6tt lebeg a CSL-modell valodi jelentése és alkalmazasi korlatai,

jol hasznalhat6 adatokat nyerhet az elemzett minta szemcsehatér-szerkezetérol.
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