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Kurzfassung

Bei vielen Bauteilen bzw. Werkzeugen kommt es zu einer Temperaturwechselbeanspru-
chung und in deren Folge zu einer zyklisch-plastischen Verformung der wirmebeaufschlag-
ten Oberfliche. Das fiihrt zum Aufbau von Zugspannungen und in weiterer Folge zur
Schidigung.

Werkzeuge werden heute oft mit Hartstoffschichten versehen, welche als Verschleil- oder
Korrosionsschutz bzw. der thermischen Isolation dienen.

Die Auswirkungen einer Beschichtung auf die Entwicklung des Spannungszustandes im
Verlauf der zyklisch-plastischen Verformung sind jedoch noch immer weitgehend unbe-
kannt. Um diese Vorgénge zu verstehen wurden im Zuge dieser Arbeit Messungen und
Simulationen durchgefiihrt und die Ergebnisse so weit als moglich verglichen. Dabei zeigen
sowohl die Messergebnisse als auch die Simulationen grundsétzlich eine positive Auswir-
kung des Einsatzes von Hartstoffschichten auf das Schidigungsverhalten der Proben.
Jedoch kommt es mit dem vorliegenden Materialmodell im betrachteten Belastungszu-
stand zu keinem zyklischen Plastifizieren.

Um in der Simulation ein zyklisches Plastifizieren untersuchen zu kénnen, wurde fiir wei-
tere Berechnungen die Flielspannung des Grundmaterials heruntergesetzt.

Dabei zeigt sich, dass eine Hartstoffschicht das zyklische Plastifizieren dimpft bzw. sogar
unterbindet, wobei der Hauptgrund dafiir die thermische Isolation der Hartstoffschicht
und somit die niedrigere Substratoberflichentemperatur ist.
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Abstract

In many cases tools are exposed to temperature fluctuations leading to cyclic plastic
deformation of the thermally cycled surface. This leads to the formation of residual tensile
stress which favours material damage.

Modern tools are coated with special hard coatings which should protect it from corrosion
and wear and which additionally have an insulating effect.

However, the effect of these coatings on the development of the above mentioned residual
stresses is still an open question. In order to understand these processes, measurements and
simulations were conducted and compared. Both, the measured data and the simulations
showed that the hard coatings had a beneficial impact on the damage behaviour of the
samples.

The material model that was used for the present loading conditions, did not lead to cyclic
plastic deformation.

In order to examine the effect of cyclic plastification the vield strength of the substrate
was lowered for further calculations.

The result revealed that hard coatings reduce or totally avoid plastification. The main
reason for this phenomenon is the insulating effect of the hard coating leading to a lower
substrate surface temperature.
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1 AUFGABENSTELLUNG

1. Aufgabenstellung

In temperaturwechselbeanspruchten Bauteilen, wie unter anderem Werkzeugen, kommt
es oft zu einer zyklisch-plastischen Verformung der wirmebeaufschlagten Oberfléche.
Einerseits bewirkt diese zyklisch-plastische Verformung eine Verdnderung des Spannungs-
zustandes, wobei es hier zum Aufbau von Zugeigenspannungen kommt, andererseits fiihrt
sie zur Schidigung, insbesondere in Form von Rissbildung.

Werkzeuge werden heute oft mit Hartstoffschichten versehen, wobei diese vor allem als
Verschleilschutz oder Korrosionsschutz gedacht sind, aber auch der thermischen Isolation
dienen.

Die Auswirkungen der zyklisch plastischen Verformung auf den Belastungszustand von
Beschichtung und Grundwerkstoff sind jedoch noch immer weitgehend unbekannt.

So sind in der Bauteiloberfliche oft geringe Druckspannungen aufgrund der Herstellung
vorhanden, die aber in unbeschichteten Bauteilen durch zyklisch-thermische Belastung
sehr schnell in Zugspannungen iibergehen. In beschichteten Teilen sind zusétzlich zu den
relativ niedrigen Druckspannungen im Grundmaterial, je nach Herstellungsbedingungen
der Schicht, in der Schicht selbst oft hohe Druckeigenspannungen vorhanden.

Ziel dieser Diplomarbeit ist es die Auswirkungen solcher Schichten auf den Spannungszu-
stand zu untersuchen. Die Schicht kénnte gewissermafen als Dampfer fungieren und die
Plastifizierung des Stahles und damit auch den Druckspannungsabbau im Stahl behindern.
Ebenso denkbar ist, dass es infolge der zyklisch plastischen Verformung zu einer lokalen
Schidigung an der Grenzfliche zwischen Grundmaterial und Schicht kommt.

Von grokem Interesse sind hier Wechselwirkungen zwischen dem sich zyklisch-plastisch
verformenden Substratwerkstoff und der sich nur elastisch verformenden oder brechenden
Schicht, wobei es hier nur durch Scherung zu einer Spannungsiibertragung kommt. So
ist trotz der hohen Eigenspannungen durchaus auch eine zyklisch-plastische Verformung
des beschichteten Bauteils zu erwarten und somit auch ein Abbau der Druckspannungen,
jedoch sollte dieser Abfall der Druckeigenspannungen geringer ausfallen.

Im Zuge dieser Arbeit soll mit Hilfe des Finite Elemente Software Paketes ABAQUS|1]| ein
grundlegendes Verstdndnis der Vorginge in der zyklisch-thermisch beanspruchten Rand-
zone beschichteter Werkzeugstahlproben aufgebaut werden.

Da fiir die Simulation unter anderem thermische und mechanische Kennwerte der verwen-
deten Werkstoffe notig sind und fiir Hartstoffschichten keine eindeutigen Daten vorhanden
sind, wird im Laufe dieser Arbeit auch eine Literaturrecherche durchgefiihrt, um einen
guten Uberblick iiber die Werkstoffkennwerte fiir die verwendeten Schichten zu erhalten.
Neben der Untersuchung des Spannungszustandes in den Proben, sollen im Zuge einer
Parameterstudie der Einfluss von Parametern wie der Schichtdicke, den Eigenspannun-
gen in der Schicht, bzw. des Elastizitdtsmoduls und des Warmeausdehnungskoeflizient der
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Schicht untersucht werden. So soll die Auswirkung der Verwendung verschiedener Schicht-
typen nachvollzogen werden und eine Abschitzung der Auswirkung der Variation eines
bzw. mehrerer Schichtparameter moglich werden.

Weiters sollen im Laufe dieser Diplomarbeit, parallel zur Simulation, zyklisch-thermische
Versuche an Werkzeugstahlproben durchgefiihrt werden. Dafiir werden sowohl unbeschich-
tete als auch mit Chromnitrid beschichtete Proben verwendete. Es sollen dabei Proben
mit zwei verschiedenen Schichtdicken und Schichten mit zwei unterschiedlichen Eigenspan-
nungsniveaus untersucht werden, um auch experimentell den Einfluss von Schichtdicke
und Eigenspannungen zu untersuchen.

Die experimentellen Untersuchungen sollen als Vergleich zur Simulation dienen und auch
eine Aussage ermoglichen inwiefern mit der Finite Elemente Simulation und den zur Zeit
vorhanden Materialdaten Aussagen iiber die Spannungszustéinde getroffen werden kénnen.
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2. Theoretischer Teil

2.1 Materialkennwerte

Um im Zuge dieser Arbeit Finite-Elemente-Berechnungen durchfiihren zu koénnen, sind
verschiedene Materialkennwerte notwendig. Im Fall von Kupfer bzw. dem hier verwen-
deten Werkzeugstahl W300 liegen Daten von guter Qualitit vor. Fiir diinne Schichten
im Allgemeinen, wie auch fiir die hier verwendeten, sind diese Daten oft nur teilweise
vorhanden bzw. unterliegen einer starken Streuung. Diese Streuungen kommen durch die
unterschiedlichen Methoden der Schichtherstellung, aber auch durch verschiedene Mess-
methoden zustande.

Um einen Uberblick zu gewinnen, wird eine umfassende Literaturrecherche durchgefiihrt.
Da in der Literatur nicht alle notigen Materialdaten fiir die Schichten vorhanden sind,
wird die Literaturrecherche nicht nur auf die Schichten beschrinkt, sondern um die da-
zugehorigen Bulkmaterialien erweitert. Einerseits sollen diese Daten von Bulkmaterialien
teilweise als Ersatz fiir nicht vorhandene Schichtwerte verwendet werden, andererseits als
Vergleich zu den vorhandenen Schichtwerten dienen.

2.1.1 Dichte

Die Dichte diinner Schichten liegt meist einiges unter der des Bulkmaterials, wobei das
oft von der Art der Schichtherstellung abhingt. So hat die Anderung der Biasspannung
starken Einfluss auf die Schichteigenschaften und bewirkt die vermehrte Bildung von Leer-
stellen oder auch von amorphen Strukturen zwischen den Kornern. So zeigt die Abbildung
2.1 die starke Abhéngigkeit der Dichte bzw. Leerstellenkonzentration von TiN-Schichten
von der Biasspannung [2], die bei der Beschichtung verwendet wird.
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Abbildung 2.1: Dichte / Leerstellenkonzentration von Titannitridschichten in Abhéingig-
keit von der Biasspannung [2]

Die Tabelle 2.1 gibt einen Uberblick iiber die in der Literatur vorhanden Dichtewerte. Die

Dichte von Chromnitridschichten ist laut L. Cunha [3] viel geringer als die von Bulkma-
terial.

CrN TiN WC
Bulk |  Schicht Bulk |  Schicht Bulk
6.14 [3] [32-5.1 [3] [5.44 [5] [4.3-5.7 [2] 15.80 [5]
6.14 [5] [3.2-49 [12][5.42 [6] 15.63 9]
58 7] 521 [g] 15.7 [10]
59 |7 529 [8 15.6 11
64 |7 543 [9 15.8 13
6.14 9] 543 [11] 1577 [14]
6.1 [10] 543 [13] 15.35-15.45  [14]

59 [11]

Tabelle 2.1: Dichte [-;]

Das trifft auch auf die vorhandenen Literaturwerte zu, wie aus der Abbildung 2.2 gut zu
erkennen.
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Abbildung 2.2: Dichtewerte fiir Chromnitrid

Bei Titannitrid sieht es etwas anders aus, wie das Abbildung 2.3 zeigt. Im Vergleich zu
Chromnitrid liegen die Werte wesentlich hoher und liegen im Bereich der Werte fiir das
Bulkmaterial bzw. ein wenig darunter. Darauf weist auch L. Cunha |3| hin.
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Abbildung 2.3: Dichtewerte fiir Titannitrid
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Fiir Wolframkarbid sind nur Werte fiir Bulkmaterial vorhanden. Diese sind in Abbildung
2.4 dargestellt.
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Abbildung 2.4: Dichtewerte fiir Wolframkarbid

Bei Chromnitrid wird fiir die Simulation eine Dichte von 4.7 g/cm?® gewiihlt. Dieser Wert
liegt am oberen Rand der vorhandenen Schichtdaten. Dies wurde gewéhlt, da es erstre-
benswert ist, Schichten mit geringen Leerstellenkonzentrationen auf die Werkzeugoberfl&-
che aufzubringen.

Fiir Titannitrid wird ein Wert von 5.0 g/cm?® gewihlt, womit man in der Mitte des Be-
reiches der Messergebnisse fiir Titannitridschichten und ein wenig unter den Ergebnissen
fiir das Bulkmaterial liegt.

Da fiir Wolframkarbid keine Schichtwerte vorhanden sind, wird eine Dichte von 14.5 g/cm?
angenommen, womit man ein wenig unter den Bulkwerten liegt.

2.1.2 Thermophysikalische Kennwerte

Thermophysikalische Kennwerte sind in der Literatur fiir diinne Schichten kaum zu finden,
nur fiir dem Warmeausdehnungskoeffizient liegen Werte vor. Bei den iibrigen Materialda-
ten muss auf die jeweiligen Bulkwerte zuriickgegriffen werden.

Wairmeleitfahigkeit

Fiir die Warmeleitfahigkeit werden die Bulkwerte aus der Tabelle 2.2 verwendet, da keine
Werte fiir die jeweiligen Schichten vorhanden sind.

Fiir Chromnitrid wird ein Wert von 12 W/m-K gewihlt, da dieser Wert von 2 Quellen
bestétigt wurde.
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| CrN | TiN | WC |
12.0 21°C  [5] | 20-60 [6] | 433 1100°C  [5]
35 0-127°C 5] | 29.1 0] | 121.0 [9]
12.1 o] | 29.3 10] | 121.4 10
280 25°C  [13] | 84.2 20°C  [13
239 127°C [13] | 69.0 22
16.7 200°C |13
113 650°C [13

Tabelle 2.2: Wérmeleitfahigkeit [%}

Fiir Titannitrid und Wolframkarbid sind temperaturabhéingige Daten vorhanden, wobei
auf diese nicht zuriickgegriffen wird, da einerseits die Daten fiir Wolframkarbid nicht in
dem gewiinschten Temperaturbereich liegen und andererseits nicht bekannt ist, ob die
vorhandene Temperaturabhéngigkeit in dieser Art auf diinne Schichten umgelegt werden
kann. Somit wird fiir Wolframkarbid eine Wirmeleitfihigkeit von 100 W/m-K und 20
W/m-K fir Titannitrid verwendet.

Wirmekapazitat

| CrN | TiN | WC |
711 21°C_ [5] [ 800-1000 20-1000°C [6] [ 300 25-1000°C [5]

753 260°C_ [5 609  25°C 7] | 147 [10]

795 538°C [5 767 260°C 7

8563 25°C  [7]| 873  500°C 7

735 260°C [7]| 586 9

801 500°C [7]

795 [9]

Tabelle 2.3: Warmekapazitit [@LK}

Auch fiir die Warmekapazitit sind nur Bulkwerte der Tabelle 2.3 vorhanden. Die hier
ebenfalls vorhandenen Temperaturabhingigkeiten werden aus den selben Griinden eben-
falls nicht miteinbezogen.

Fiir Chromnitrid, wie auch fiir Titannitrid wird eine Warmekapazitat von 750 J/kg-K
verwendet. Im Fall von Wolframkarbid liegt die Warmekapazitit wesentlich niedriger und
es wird ein Wert von 300 J/kg- K gewéhlt.

Wairmeausdehnungskoeffizient

Auch fiir den Warmeausdehnungskoeffizienten sind temperaturabhéngige Bulkdaten vor-
handen, auf die jedoch auch nicht zuriickgegriffen wird. Ausgenommen fiir Wolframkarbid
sind hier Daten fiir diinne Schichten in der Literatur zu finden.
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CrN
Bulk | Schicht
0.7 21-204°C 501 7.5 {16
1.5 204-427°C |5 6 17
31 427-538°C 5] | 2.3 [19]
2.34 [9]
TiN
Bulk | Schicht
9.4 25-1000°C 6 6.8+0.4 {15
9.35 9 7.210.2 |15
9.35 10 9.3 18
9.35 13 9.4 19
WC
Bulk
6.3  25-800°C 5}
6.9 9
142 25-500°C [13]

Tabelle 2.4: Wirmeausdehnungskoeffizient [%}

Im Fall von Chromnitrid liegen die Schichtwerte wesentlich {iber den Bulkwerten. Bei
Titannitrid ist das Gegenteil der Fall. Somit lassen sich aus den vorhandenen Daten fiir
Chrom- und Titannitrid keine eindeutigen Riickschliisse auf die Wolframkarbidschichten
ziehen.

Fiir Wolframkarbid wird somit mit 6:10°%/K ein Mittelwert der Bulkwerte verwendet.
Fiir Chromnitrid und Titannitrid wird ein Wirmeausdehnungskoeffizienten von 710 /K
gewahlt.

2.1.3 Mechanische Kennwerte

Bei den mechanischen Kennwerten sind im Gegensatz zu den thermophysikalischen Kenn-
werten neben Daten fiir das Bulkmaterial auch viele Daten fiir diinne Schichten zu finden.
Temperaturabhéngigkeiten sind allerdings keine verfiighbar. Sehr wohl vorhanden sind in
vielen Fillen Angaben iiber die zur Schichtherstellung angewandten Verfahren oder die
verwendeten Messmethoden, da davon die mechanischen Kennwerte stark abh&ngen.

Herstellung diinner Schichten

Es gibt viele Moglichkeiten diinne Schichten herzustellen. Zu den géngigsten Methoden
zahlen neben dem PVD-Verfahren (Physical Vapour Deposition), das CVD-Verfahren
(Chemical Vapour Deposition) und das CSD-Verfahren (Chemical Solution Deposition).
Der grofe Vorteil des PVD-Verfahrens ist die niedrige Prozesstemperatur.
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e PVD

Fiir samtliche hier vorliegenden Schichten wurde das PVD-Verfahren verwendet,
wobei in den letzten Jahren verschiedenste Abwandlungen, wie Dioden-, Trioden-,
Magnetronsputtern oder die Kathoden Arc-Verdampfung, entwickelt wurden. Al-
len gemeinsam ist das Grundprinzip, dass das Material fiir die Schicht von einem
Target abgetragen wird und die herausgeschlagenen Partikel dann mit Hilfe einer
Beschleunigungsspannung in Richtung Substrat beschleunigt werden und sich dann
dort als diinne Schicht ablagern.

Beim Magnetronsputtern beispielsweise werden die Partikel aus dem Target mittels
Tonen, z.B. Argon, herausgeschlagen. Zusitzlich wird hier ein Magnet am Target
angebracht, um die Ausbeute zu steigern.

Bei der Kathoden Arc-Verdampfung hingegen wird durch einen Kurzschluss ein
Lichtbogen auf dem Target geziindet und so dort das Material verdampft.

Die Verwendung von unterschiedlichen Verfahren mit variierenden Parametern fiihrt
unweigerlich zu verschiedenen Mikrostrukuren und in weiterer Folge auch zu unter-
schiedlichen Eigenschaften.

Methoden zur Bestimmung des Elastizitdtsmoduls

e Nanoindentation

Eine Moglichkeit zur Bestimmung des Elastizitdtsmoduls ist die Nanoindentation,
bei der ein Diamantindenter mit geringen Kriften ( <100 mN) in die Schicht ge-
driickt wird [27]. Den Elastizititsmodul erhilt man dann aus der Kraft-Weg-Kurve.

e XRD

Die zweite Methode ist die Messung der XECs (X-ray elastic constants) durch Mes-
sung der resultierenden Dehnung bei Aufbringen einer bekannten Last, meist mit
4 Punkt Biegeversuch [20]. Dabei werden mit XRD (X-ray diffraction), mit der
sin? W-Methode, die resultierenden Dehnungen bestimmt und mit Kenntnis der auf-
gebrachten Last dann die mechanischen Kennwerte ermittelt. Eine weitere Moglich-
keit besteht in der Verwendung von XRD in Verbindung mit der Laser Curvature
Methode, mit der die resultierende Spannung gemessen wird und sich somit der
Elastizitdtsmodul aus dem Zusammenhang von Spannung und Dehnung ermitteln
lasst [27].

e Schallgeschwindigkeitsmessung

Die dritte Methode ist die Methode der Schallgeschwindigkeitsmessung [35]. Hier
wird die Tatsache, dass die Eindringtiefe der Wellen von der Frequenz (25-250 MHz)
abhéngig ist, genutzt. Wellen mit hoherer Frequenz haben eine geringere Eindring-
tiefe und werden stirker vom Film beeinflusst. Den Elastizitdtsmodul erhédlt man
durch Auftragen der Oberflichenwellengeschwindigkeiten iiber die Input-Frequenzen
aus der Steigung.
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e Verformungsmessung

Die Verformungsmessung [27] ist eine weitere Methode. Dabei werden erst verschie-
dene Substrate, mit unterschiedlichem Wirmeausdehnungskoeffizienten, beschich-
tet. Durch Messen der Probenbiegungen ldsst sich bei bekanntem Elastizitdtsmodul
und bekannter Poissonzahl der Substrate der Elastizitdtsmodul der Schicht bestim-
men.

Poissonzahl

Samtliche Literaturwerte fiir die Poissonzahl sind den Tabellen 2.5 - 2.7 zu entnehmen.
Fiir Chromnitrid sind relativ viele Werte zu finden, wobei die Schichtdaten, abgesehen
von dem Wert von D. Gall [17], unter dem Bulkwert liegen. Ein Grofteil der Werte liegt
im Bereich von 0.2. Als Poissonzahl fiir Chromnitrid wird der Wert von F. Attar [20] von
0.207 verwendet. Das ist auch der Wert, der fiir die Spannungsmessung im experimentellen
Teil und fiir die Simulation verwendet wird.

Im Gegensatz zum Chromnitrid sind bei Titannitrid die Literaturwerte fiir diinne Schich-
ten etwas hoher als die Bulkwerte. Bei Wolframkarbid sind wiederum keine Daten fiir
Schichten vorhanden und somit werden wieder die Bulkwerte verwendet. Fiir Titannitrid
und fiir Wolframkarbid wird mit einer Poissonzahl von 0.27 ein Mittelwert der Schicht-
bzw. Bulkwerte verwendet.

Elastizitatsmodul

In der Literatur finden sich fiir den Elastizitdtsmodul sehr umfangreiche Daten, wie dies
aus den Tabellen 2.5 - 2.7 zu erkennen ist.

10
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Chromnitrid
Bulk
E-Modul [GPa] Poissonzahl || Referenz
0.264 20]
324 [27]
400 28]
Schicht
Herstellmethode Messmethode E-Modul [GPa] Poissonzahl [| Referenz
P n 204-300 0.24 B
C n 280-320 27]
M n 178-339 29
M n 380 30|
M n 405+15  (001) 0.29 [17]
C n 211 0.2 [23]
M n 216 23]
C n 400 [31]
M n 215-235 32]
M n 205 [33]
M n 220 [34]
C n 290 0.2 [24]
M n 215-340 [12]
C n 375 0.2 [25]
M n 216 0.2 [26]
C x 190450 (220) 27]
P x 520 (200) 0.214 [20]
p x 452 (311) 0.199 20]
P x 457 (200) 0.25 20|
P x 441 (311) 0.207 [20]
P x 461 (311) [20]
a 40-120 [35]
v 232244 (200) 0.2 [36]
v 220-231  (220) 0.24 [36]

Herstellmethoden: M...Magnetronsputtern, C...Cathodic arc deposition, P...PVD,
S...Sintern
Messmethoden: n...Nanoindentation, x...XRD, a...akustisch, v...Verformungsmessung

Tabelle 2.5: Mechanische Kennwerte fiir Chromnitrid

11
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Titannitrid
Bulk
Herstellmethode Messmethode E-Modul [GPa] Poissonzahl [| Referenz
S a 130+10 [37]
S a 430 |38
248 9]
251 [10]
79 [39]
250 [39]
250-590 0.22 6]
Schicht
Herstellmethode Messmethode E-Modul [GPa] Poissonzahl [| Referenz
M n 210-320 2]
C n 540 [31]
C n 400 40|
M n 330-375 |41
M n 370-480 [15]
P n 400£10 [47]
x 640 0.295 [21]
x 620 [42]
x 649 [42]
x 556 (100) |43
x 446 (110) [43]
x 418 (111) [43]
a 380-450 [35]
a 251 [44]
600 0.25 [19]
M 402-480 |45]
612 [46]

Herstellmethoden: M...Magnetronsputtern, C...Cathodic arc deposition, P...PVD,
S...Sintern
Messmethoden: n...Nanoindentation, x...XRD, a...akustisch, v...Verformungsmessung

Tabelle 2.6: Mechanische Kennwerte fir Titannitrid
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Wolframkarbid
Bulk
Messmethode E-Modul [GPa] Poissonzahl | | Referenz
a T17-722 [14]
667 I5]
668 I5]
710 0.26 9]
713 [10]
707 I39]
668 I39]
540 I39]
601 39]
519 I39]
0.24 [13]
0.31 [22]
Schicht
Herstellmethode Messmethode E-Modul [GPa] Poissonzahl [| Referenz
M n 685 [19]
a 706 [22]
669 |46
700 50|
670 51|
601 [44]
720 48]

Herstellmethoden: M...Magnetronsputtern, C...Cathodic arc deposition, P...PVD,
S...Sintern
Messmethoden: n...Nanoindentation, x...XRD, a...akustisch, v...Verformungsmessung

Tabelle 2.7: Mechanische Kennwerte fiir Wolframkarbid

Es handelt sich dabei um Werte fiir Bulkmaterial bzw. verschieden hergestellte diinne
Schichten, wobei zusétzlich noch unterschiedliche Messmethoden verwendet werden. Das
fiihrt vor allem bei Chrom- und Titannitrid zu groken Streuungen. In den Abbildungen
2.5 und 2.6 ist das gut zu sehen.

13
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Abbildung 2.5: Elastizitdtsmodul fiir Chromnitrid
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Abbildung 2.6: Elastizitdtsmodul fiir Titannitrid

Fir Chromnitrid sind Werte von 40 bis 520 GPa vorhanden. Bei Titannitrid schwanken

14
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die Werte von 79 bis 649 GPa. Vernachléssigt man die Messung mit Schallgeschindigkeit
bei Chromnitrid, die signifikant andere Werte liefert, bringt das jedoch keine wesent-
lich Einschrankung der Streubreite mit sich. Es ist gut erkennbar, dass unterschiedliche
Messmethoden durchaus sehr unterschiedliche Werte liefern. So ergeben sich mit XRD
durchwegs hohere Werte und im Fall der Schallgeschindigkeitsmethode meist niedrigere.
Weiters zeigt sich, dass die Werte, auch wenn man nur eine Methode heranzieht, wie zum
Beispiel die Nanoindentation, wo der Elastizitdtsmodul zwischen 250 und 300 GPa liegt,
stark streuen. Dies mag in geringerem Maf an Schwankungen innerhalb der Messmethode
selbst liegen, hat seine Griinde aber wahrscheinlich, wie schon angesprochen, in den unter-
schiedlichen Prozessparametern, mit denen sich die Mikrostruktur und somit die Dichte
und der Elastizitdtsmodul &ndern. P. Patsalas hat gezeigt, dass der Elastizitdtsmodul mit
sinkender Dichte stark abnimmt (siehe Abbildung 2.7 [2]).

25 AL N S B B L L B
o4 ~© Elastic Modulus 24320
| —e— Hardness ’
23+ 4300
- m
& 2t %
o} {280 =
(¢}
Q nl
g | g
8 20+ _2605
3 c
j @
£ 12407
18} 1 &
i 4220
17+

16 1 1 L 1 1 1 1 1 I 1 L 1 1 1 1 200
42 44 46 48 50 52 54 56 58
Density (g/cm?®)

Abbildung 2.7: Abhéngigkeit des E-Moduls einer TiN-Schicht von der Dichte |2]

Im Vergleich zu Chrom- und Titannitrid streuen die Werte bei Wolframkarbid bei weitem
nicht so stark, wie das in Abbildung 2.8 zu sehen ist.
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750
700 [- g " ] v \
650 - ™ . v v
600 [~ n v |
550 |- - .
500 |- ]
450 |- ]
400 |- ]
350 [- ]
300 [ ]
250 [- ]
200 |- = Bulk ]
150 |- e Nanoindentation

100 |- A Schallgeschwindigkeit
50 [ v Messmethode unbekannt| 1
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T 1131 121 21 [7] 18] [38][38] [38] [38] [38] [48] [21] [45] [49] [50] [43] [47]

Elastizitatsmodul E [GPa]

Literaturstelle

Abbildung 2.8: Elastizitdtsmodul fiir Wolframkarbid

Hier liegen die Werte alle innerhalb eines Bereiches von +£125 GPa um einen Mittelwert
von ca. 640 GPa. Jedoch muss hier darauf hingewiesen werden, dass bei Wolframkarbid
weitaus weniger Werte vorhanden sind und ein Grokteil davon Bulkwerte sind, die na-
turgem@l weniger streuen. Ein weiterer Unterschied ist, dass der Elastizitdtsmodul von
Wolframkarbid um einiges hoher liegt, als der von Chrom- oder Titannitrid.

Wie bei der Poissonzahl wird bei Chromnitrid auch der Elastizitdtsmodul mit dem expe-
rimentellen Teil abgestimmt und ein Wert von 349 GPa verwendet. Das ist, wenn man
die Messung mit der Schallgeschwindigkeit vernachlissigt, ein guter Mittelwert fiir die
vorhandenen Werte fiir diinne Schichten.

Bei Titannitrid liegen die Werte fiir diinne Schichten relativ eindeutig iiber den Bulkwer-
ten. Hier wird mit 550 GPa ein Elastizitdtsmodul verwendet, der iiber den Bulkwerten
liegt und den Schichtwerten entspricht.

Fir Wolframkarbid wir ein Elastizitdtsmodul von 670 GPa verwendet, da ein Grokteil der
Daten in diesem Bereich liegt.

2.2 Thermisch induzierte Spannungen

In Bauteilen kommt es durch eine Temperaturdnderung AT zu einer thermischen Dehnung
Ac¢y,, abhingig vom entsprechenden Wirmeausdehnungskoeffizienten.

A€th = Q- AT (21)
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Aufgrund dieser Dehnung kann es in weiterer Folge in dem Bauteil zu Spannungen kom-
men, wobei das nicht der Fall sein muss. Solange das Bauteil in keiner Weise behindert
wird sich zu auszudehnen, wird es zu keinen Spannungen kommen.

Kommt es jedoch zur Behinderung der thermischen Dehnung, so treten in weiterer Fol-
ge thermisch induzierte Spannungen o im Bauteil auf. Dabei kann man alle thermisch
induzierten Spannungen auf folgende 3 Fille zuriickfiihren:

e Mechanische Behinderung

Abbildung 2.9: Mechanisch eingespannte Probe

Ist das Bauteil mechanisch fix oder teilweise eingespannt und ist somit in seiner
Dehnung behindert, so treten bei einer Temperaturdnderung thermisch induzierte
Spannungen auf, die mit der thermischen Dehnung in Zusammenhang stehen.

e Temperaturgradient

oT
15).4

o - AT:

Abbildung 2.10: Probe mit Temperaturgradienten

Falls ein Temperaturgradient im Bauteil vorliegt, so kommt es ebenfalls zu ther-
misch induzierten Spannungen. Der Temperaturgradient im Bauteil bewirkt unter-
schiedlich starke Dehnungen im Bauteil. Die sich weniger stark dehnenden Bereiche
behindern die sich stirker dehnenden Bereiche im Bauteil und dadurch kommt es
in den wéirmeren Bereichen zu Druckspannungen und den kélteren Bereichen zu
Zugspannungen.

17
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e Unterschiedliche Warmeausdehnungskoeffizienten

as - AT

o:- AT
Abbildung 2.11: Probe mit unterschiedlichen Wérmeausdehnungskoeflizienten

Liegt ein Bauteil vor, welches aus Bereichen mit unterschiedlichen Warmeausdeh-
nungskoeffizienten besteht, so kommt es bei Temperaturdnderungen auch zu un-
terschiedlichen Dehnungen. Dies tritt zum Beispiel bei beschichteten Bauteilen auf.
Auch hier kommt es bei einer Temperaturdnderung zu unterschiedlichen Dehnungen,
was wiederum Zug- und Druckspannungen bewirkt.

2.3 Elastisch-plastisches Materialmodell

Im Zuge der numerischen Simulation hdngt die Qualitdt der Resultate davon ab, wie
gut das Verhalten des verwendeten Materials beschrieben wird. Dazu stehen fiir die un-
terschiedlichen Materialien verschiedenste Materialmodelle zu Verfligung. Im Falle des
hier verwendeten Werkzeugstahles wird das elastisch-plastische Materialverhalten unter
Anwendung der inkrementellen Plastizitdtstheorie beschrieben. Der folgende Abschnitt
dazu soll einen kurzen Uberblick iiber diese geben. Detailliertere Informationen kénnen
einschldgiger Literatur wie Lemaitre und Chaboche |55| entnommen werden.

2.3.1 Plastizitdtstheorie allgemein

Wesentlich fiir die Plastizititstheorie sind Bedingungen, die die Grenze des elastischen
Verhaltens und die Entwicklung des plastischen Verhaltens bestimmen. Prinzipell muss
zwischen zeitabhéngigem (viskoplastischem) und zeitunabhingigem Verhalten unterschie-
den werden, wobei hier nur auf letzteres eingegangen wird. Das hier verwendete Mate-
rialmodell ist somit weder zeit-, noch ratenabhéngig. Daraus ergibt sich, dass das Modell
nur im Bereich niedriger und mittlerer Temperaturen, im Bezug zur Schmelztemperatur,
giiltig ist.

18
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Generell baut die Plastizititstheorie auf folgende Bedingungen auf:
o Fliekfunktion
e Be- und Entlastungsbedingung
e Normalenregel

e Ver- bzw. Entfestigungsgesetz

Konsistenzbedingung

FlieRfunktion

Die Fliekfunktion definiert die Grenze des elastischen Verhaltens, wobei alle Spannungs-
zustande folgender allgemeinen Ungleichung entsprechen miissen.

f=1T{g4) <0 (2.2)

<0
elastisch

Abbildung 2.12: Darstellung der Fliekortfliche

Die Abbildung 2.12 stellt die Fliekortflache im Hauptspannungsraum dar. Die Fliekfunk-
tion ist dabei abhingig vom Belastungstensor ¢ und der Fliekgrenze A;. Zu beachten
ist dabei, dass im Fall von zeitunabhéingigem Materialverhalten keine Belastungszustén-
de aukerhalb der Fliekfliche moglich sind. Ist f < 0, so verhélt sich das Material rein
elastisch, bei f = 0 liegt der Grenzfall des elastisch-plastischen Materialverhaltens vor.

Be- und Entlastungsbedingung

Diese Bedingung ermoglicht es fiir den Fall f=0 zu entscheiden, ob ein Spannungsinkre-
ment zu weiterem Plastifizieren fiihrt. Dabei sind die beiden folgenden Féille zu unter-
scheiden:

/=0 und g :do < 0 — elastisch (2.3)
g
=0 und % :do > 0 — plastisch (2.4)

19



2 THEORETISCHER TEIL

o

do

do
Belastung

f<0

elastisch

[¢]1

Abbildung 2.13: Darstellung der Be- und Entlastungsbedingung anhand verschiedener
Spannungsfille

Das bedeutet, dass das Material in diesem Grenzfall bei weiterer Belastung plastifiziert, bei
Entlastung sich hingegen rein elastisch verhélt, wie auch in der Abbildung 2.13 dargestellt
ist.

Normalenregel

Die Normalenregel gibt Auskunft iiber die Richtung der plastischen Verformung, aus-
gedriickt durch den Tensor n. Wie aus der Abbildung 2.14 ersichtlich, ist der Tensor n
normal auf die FlieRortfliche, entsprechend dem Namen der Normalenregel. Die Groke des
inkrementellen Zuwachses an plastischer Dehnung innerhalb des betrachteten Inkrements
deP gibt der plastische Multiplikator dA an, welcher sich aus der Konsistenzbedingung
ergibt.

" 27’; (2.5)
de? = dn (2.6)
-
- oo

f<0
elastisch

G

Abbildung 2.14: Darstellung der Normalenregel

Ver- und Entfestigungsgesetz

Das Ver- bzw. Entfestigungsgesetz beschreibt die Entwicklung der Fliekfliche im Zuge
plastischer Deformation. Wenn man von einer statischen Belastung ausgeht, so ermoglicht
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der Ansatz der isotropen Verfestigung eine Beschreibung der Fliekfliche. Dabei kommt
es zu einem Aufblasen oder Schrumpfen der Fliekfliche, wie das in der Abbildung 2.15
dargestellt wird.

AG;

aktuelle FlieRflache

anféngliche FlieRflache

O (0}

Abbildung 2.15: Isotrope Verfestigung

Hier wird ein Metall verwendet und als Vergleichsspannung von der von Mises Vergleichss-
pannung ausgegangen. Diese ist folgendermafien definiert:

3 .
2%
Bei Verwendung dieser Vergleichsspannung o, hat die Fliefortfliche die Form eines Zylin-
ders, dessen Achse in die (1, 1, 1) Richtung zeigt. Fiir den Fall von isotroper Verfestigung
sieht die Fliekbedingung folgendermaken aus:

(2.7)

Ocq —

I

f:O'eq_R_kSO (28)

Die isotrope Verfestigung wird hier mit R beschrieben und % gibt die anfingliche Flief-
spannung an.

Analog zur Vergleichsspannung nach Mises ist die inkrementelle plastische Vergleichsdeh-
nung dp wie folgt definiert und gibt die Anderung der plastischen Dehnung pro Inkrement

an:
2
dp = \/gdgp . deP (2.9)

Damit ergibt sich die akkumulierte plastische Dehnung p durch Integration iiber die Zeit
t mit

t

p/dp(r) dr (2.10)

0
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Konsistenzbedingung

Laut der Konsistenzbedingung ist df wihrend des Fliekens immer gleich 0. Im Fall von
plastischem FlieRen geht mit einer Anderung des Spannungszustandes immer eine Ande-
rung der Flieffliiche einher. Die Anderung der Flieffliiche und des Spannungszustandes
miissen immer in einer Weise erfolgen, dass die Konsistenzbedingung jederzeit erfiillt ist.

df =0 (2.11)
_of. OF a4
& =5y det g idd; =0 (2.12)

Aus der Konstistenzbedingung erhélt man in Verbindung mit einer Verfestigungsregel den
plastischen Multiplikator d\, welcher fiir die Grofie der plastischen Deformation steht.

2.3.2 Zyklisches Plastifizieren

Liegt eine zyklische Belastung vor, treten Effekte wie der Bauschingereffekt auf, der in
Abbildung 2.16 dargestellt ist. Der Bauschingereffekt zeigt sich, wenn eine Probe erst auf
Zug und dann auf Druck beansprucht wird und es dabei im Zug zu einer Verfestigung
kommt, die Fliekgrenze im Druck dann jedoch geringer ist als die im Zug.

AC

Abbildung 2.16: Bauschinger Effekt: Fliekgrenze steigt im Zug auf a, im Druck sinkt sie
auf a*

Abhéngig vom Belastungszustand stellen sich unterschiedliche Arten des Spannungs-
Dehnungsverhaltens ein, wie in Abbildung 2.17 gezeigt wird.
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Watchening

]

Plastiv shakedown
™
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Ilastiv
I_ [ ] 4
L
—5 .
o Deflexion
Limit

Abbildung 2.17: Darstellung des Materialverhaltens bei zyvklischer Belastung bei verschie-
denen Belastungszusténden. A: Elastische Verformung, B: Elastiches Einspielen, C: Plas-
tisches Einspielen, D: Ratchetting |57|

Elastische Verformung

Solange die Fliekgrenze nicht iiberschritten wird, bleibt die Verformung elastisch.

Elastisches Einspielen

Wenn es zu einem Uberschreiten der FlieRgrenze kommt, spricht man dann von
elastischem Einspielen, wenn es wihrend des Einspielens zu plastischer Deforma-
tion kommt und sich dann aufgrund von Verfestigung wieder ein stabiler Zustand
einstellt, bei dem sich die Probe wieder elastisch verformt. Die akkumulierte plasti-
sche Dehnung bleibt dabei ab einem gewissen Punkt konstant.

Plastisches Einspielen

Beim plastischen Einspielen bildet sich ebenfalls ein stabiler Zustand aus, allerdings
verformt sich die Probe weiterhin plastisch. Durch gleiche Verformung im Zug wie im
Druck kommt es zur Bildung einer stabilen Hysterese. Im stabilen Zustand wird in
jedem Zyklus sowohl unter Druck- als auch Zugbelastung plastische Arbeit geleistet,
die plastischen Dehnungen sind jedoch von der Gestalt, dass sich die Probenlénge
iber einen Zyklus gesehen nicht verdndert. Die akkumulierte plastische Dehnung
nimmt in diesem Fall jedoch bestindig zu.
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e Ratchetting

Im Fall des Ratchetting plastifiziert die Probe im Zug wie im Druck nicht gleich stark
und es kommt somit zum Ansteigen der resultierenden Dehnung mit jedem Zyklus.
Es wird dabei ebenfalls in jedem Zyklus sowohl unter Druck- als auch Zugbelastung
plastische Arbeit geleistet, die Probenléinge verdndert sich jedoch iiber den Zyklus.
Dadurch kann sich dabei kein stabiler Zustand einstellen.

Effekte wie der Bauschingereffekt oder Ratchetting lassen sich mit isotroper Verfestigung
nicht abbilden. Solche Effekte lassen sich mit der kinematischen Verfestigung beschreiben,
bei der es zu einer Verschiebung der Flieffliche, wie in Abbildung 2.18 dargestellt, kommt.

AG:

aktuelle FlieRflache

O anfangliche FlieRflache o2

Abbildung 2.18: Kinematische Verfestigung

Prager hat dazu 1949 erstmals einen Backstresstensor X in die Flieffunktion einbezogen.

f=fle-X)-k<0 (2.13)
X = gC’gp ... Prager (2.14)

Mit dem Modell von Prager lisst sich zwar der Bauschingereffekt darstellen, nicht jedoch
Ratchetting. Dazu erweiterten Amstrong-Frederick im Jahre 1966 die lineare Verfesti-
gung von Prager um einen dynamischen Recovervterm zur nichtlinearen Verfestigung. ¢
und ~ sind Materialparameter. Dieses Modell neigt jedoch das Ratchettingverhalten zu
iberschitzen [55].

2
dX = nggp —~Xdp (2.15)

Chaboche schlidgt 1981 mit dem Multi-Hardening-Modell vor, den gesamten Backstress-
tensor in einzelne additive Backstresstensoren zu teilen, die alle dem Modell von Armstrong-
Frederick entsprechen. Die damit einhergehende Steigerung an Freiheitsgraden bringt vor
allem mit sich, dass das Modell iiber einen grokeren Bereich giiltig ist.

XY 216)
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2
dX; = éC’,’d_e_p — 7 X;dp (2.17)

Liegt eine Ver- bzw. Entfestigung, z.B. aufgrund von Kornvergroberung oder dem Auf-
bau bzw. Abbau der Versetzungsdichte, vor, so muss auch bei zyklischer Belastung ein
isotropes Verfestigungsgesetz verwendet werden.

Alle diese Modelle ermoglichen somit die Beschreibung einzelner Effekte, jedoch keines
ermoglicht die Beschreibung aller. Um die entsprechenden Effekte abdecken zu kénnen
werden daher meist isotrope und kinematische Verfestigungsgesetze kombiniert.

2.4 Spannungsmessung

Zur Messung von Spannungen in diinnen Schichten haben sich grundsitzlich zwei Metho-
den etabliert. Einerseits die rontgenographische Messung der Spannungen iiber die Auf-
weitung des Gitters und andererseits durch Messung der Biegung eines Schicht-Substrat-
Verbundes.

Samtliche Spannungsmessungen, die im Zuge dieser Arbeit durchgefiihrt werden, erfolgen
rontgenographisch mit der sin® (¥)-Methode. Darum soll der folgende Abschnitt einen
kurzen Uberblick iiber die réntgenographische Spannungsmessung und in weiterer Folge
die sin? (¥)-Methode geben. Genauere Informationen sind dabei einschliigiger Literatur
wie Birkholz |53| zu entnehmen.

Schicht

O3
T 4031

O3

G

O3
T »O32 Substrat

=
O3t

Abbildung 2.19: Definition des Spannungszustandes

Bei der Spannungsmessung ist es grundsétzlich wichtig, tiber die Art des vorherrschenden
Spannungszustand Bescheid zu wissen.

Ausgegangen wird vom allgemeinen Fall eines dreiachsigen Spannungszustandes, bei dem
die Hauptspannungen o;;, ¢ = j, und die Scherspannungen o;;, ¢ # j, ungleich null sind.

011 012 013
022 023 (218)
033

Bei diinnen Schichten geht man meist von einem biaxialem Spannungszustand aus. Dies
bedeutet, dass alle Spannungskomponenten in der Richtung drei gleich null sind und der
Spannungstensor somit folgende Form annimmt;:
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o o2 0
0922 O [210}
0

Im Fall von diinnen Schichten sind zudem die Hauptspannungen o;; und o4, gleich grok.
Dies wird als In-plane Isotropie (o11=022=0np) bezeichnet. Im Fall eines dquibiaxialen
Spannungszustandes verschwinden auch die Schubspannungskomponenten und es ergibt
sich folgender Spannungstensor:

T inpl 0 0 \
Topt 0 | (2.20)
0

Samtliche rontgenographische Spannungsmessungen basieren auf der Messung von Deh-
nungen. Zur Ermittlung dieser bedient man sich des Bragg'schen Gesetzes.

thkl - sin ((9) =n-A (2.21)

Das Bragg’sche Gesetz beschreibt die Beugung von monochromatischer Rontgenstrahlung
mit der Wellenldnge A an Netzebenenscharen hkl mit dem Netzebenenabstand dpg. n
gibt dabei die Beugungsordnung an. Dieser Zusammenhang ist in der Abbildung 2.20
dargestellt.

einfallende reflektierte
Réntgenstrahlen Roéntgenstrahlen

\31

Abbildung 2.20: Rontgenbeugung am Kristallgitter, wobei S} und Sy die Vektoren der
einfallenden Wellenfronten darstellen, H entspricht der Richtung des Streuvektors. # steht
fiir den Ein- bzw. Ausfallswinkel der Rontgenstrahlung.

Die solchermalien ermittelten Netzebenenabstinde erméglichen in weiterer Folge die Be-
rechnung von Dehnungen ¢py;.

APkl gkl

Chki = —hRT (2.22)
0

Dazu ist neben dem Netzebenenabstand d™* einer verspannten Probe, auch ein unverzerr-
ter Gitterabstand d?* notig. Dieser ist jedoch oft nicht messbar, da keine unverspannte
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Probe vorhanden ist. Ist d?* nicht bekannt, muss eine alternative Methode zur Bestim-
mung von Dehnungen angewandt werden, wovon eine die spiter erkléirte sin? (¥)-Methode
ist.
Den Zusammenhang zwischen den so bestimmten Dehnungen ¢ und den gesuchten Span-
nungen o liefert das Hook’schen Gesetz iiber den Elastizitdtsmodul E.
1

e=50 (2.23)
Die Formel 2.23 beriicksichtigt jedoch die Querkontraktion v und somit die Deformationen
normal zur Belastungsrichtung nicht. Unter Beriicksichtigung der Schubspannungen erhélt
man die allgemeine Form des Hook’schen Gesetzes.

I +v Vo
Cij =~ 0 6z’jE L Tkk (2.24)
k

2.4.1 Die sin? (¥)-Methode

Zum einfacheren Verstéindnis der sin? (¥)-Methode ist es von Vorteil, zwei Koordinaten-
systeme, namlich ein Laborkoordinatensystem L (Ly, Ls, L3) und ein Probenkoordinaten-
system P (Sy, Sa, S3), einzufiihren. Dies hat seine Begriindung in der Art der Messung,
bei der es zu Drehungen der Probe um einen ortsfesten Punkt an der Probenoberfliche
kommt.

Abbildung 2.21: Koordinatensystem [52]

Das Probenkoordinatensystem wird generell so gewihlt, dass der Spannungszustand durch
drei Hauptspannungen beschrieben werden kann. Da an einer Oberfliche immer ein zwei-
achsiger Spannungszustand vorliegt, liegen die Achsen S; und S; in der Probenoberfliche
und S5 normal darauf.

Entsprechend der Streutheorie wird das Laborkoordinatensystem so gewéhlt, das die Ach-
se Ls der Richtung des Streuvektors entspricht und somit normal auf die untersuchten
Streuebenen liegt.
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Meist sind die beiden Koordinatensysteme nicht deckungsgleich, da im Zuge der Messung
der Absténde verschiedener Netzebenen Drehungen der Probe um die beiden Winkel ¢
und W erfolgen.

Aus den réntgenographischen Messungen erhilt man Dehnungen (egg)@ » in Richtung der
Achse L. Fiir diese Dehnungen gilt entsprechend der Gleichung 2.24: 7

( L) _ <1 +V> {(Uﬂ cos?  + o7, sin 2¢ + 05, sin® ) Sin2\11:|

€83 E + (ofs cos @ + o5y sin ) sin 20 + o5, cos® ¥ (2.25)

+ (—%) (Ufl + 052 + 05?3)

In der Literatur [53] wird die Gleichung 2.25 meist als Grundgleichung der réntgenographi-
schen Dehnungsmessung bezeichnet. Geht man im Fall von diinnen Schichten von einigen
Vereinfachungen, wie der Annahme eines ebenen, dquibiaxialen Spannungszustandes aus,
so vereinfacht sich diese Gleichung.

1+v

=

Nach der Messung der Dehnung eg 146t sich somit unter Kenntnis der Materialparameter

E und v die Spannung ermitteln. Diese Materialparameter gelten jedoch nur fiir isotrope

Massivwerkstoffe. Um mechanische Anisotropie auch beriicksichtigen zu kénnen wurden

die rontgenographischen elastischen Konstanten (REK) s; und s, eingefithrt. Fiir den
einfachen Fall eines elastisch isotrope Materials entsprechen diese folgender Form:

Gipt SN2 W — 2%%,,1 (2.26)

14
81 — -5 (2.27)
1 14+ v
e — 2.28
252 L ( )

Bei anisotropen elastischem Materialverhalten lassen sich die REK mit Hilfe verschiedener
Modelle (z.B. Reuss, Voigt oder Hill) aus den anisotropen, einkristallinen, elastischen
Konstanten berechnen und fiir die Gleichung 2.26 ergibt sich unter Einbeziehen der REK:

E}ql,kl — %Sgampl sin2 U+ QSQO'mpl (229)
Mit den Gleichungen 2.22 und 2.29 werden unter Einsatz der gemessenen Dehnung und
der REK Spannungen ermittelt. Dazu werden die Netzebenenabstinde d™* bei verschie-
denen Verkippungswinkeln ¥ gemessen. In weiterer Folge triigt man d"* {iber ¥ auf und
erhélt entsprechend Gleichung 2.29 iiber die Steigung den Spannungszustand. Dies ist in
Abbildung 2.22 dargestellt.
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—u—Zug
—e— Druck

Netzebenenabstand d

Verkippungswinkel - sin’¥

Abbildung 2.22: Schematische Darstellung des Zusammenhangs zwischen dem Netzebe-
nenabstand d und dem Verkippungswinkel ¥ in Form eines sin® ¥ - Verlaufes
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3. Experimenteller Teil

3.1 Probenherstellung

Samtliche Proben werden aus einem W300 Werkzeugstahl gefertigt. Dabei werden von
Stahlzylindern mit cinem Durchmesser von 22.5 mm Scheiben mit ciner Dicke von je 3 mm
heruntergeschnitten. Die Abbildung 3.1 gibt einen Uberblick iiber die Probendimensionen.

3 mm

7 |

I
22,5 mm

Abbildung 3.1: Probendimensionierung

In weiterer Folge werden diese Proben geschliffen und poliert. Durch diese mechanische
Bearbeitung der Proben werden in diesen Oberflichenspannungen von ungeféihr -200 MPa
cingebracht, dic bis in cine Tiefe von rund 50 pm reichen.

Abgesehen von einigen Referenzproben werden in weiterer Folge die Proben, mittels CVD,
mit Chromnitrid beschichtet. Die Abbildung 3.2 zeigt solch eine mit Chromnitrid beschich-
tete Probe.

o Jr J= |

Abbildung 3.2: Foto einer mit Chromnitrid beschichteten Probe

Im Zuge der Beschichtung werden verschieden Zustédnde eingestellt. Dabei werden einer-
seits die Schichtdicke und andererseits die Eigenspannungen in der Schicht variiert, um so
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eventuelle Abhéngigkeiten der Spannungsentwicklung im Laufe der zyklisch-thermischen
Belastung zu sehen. Als Schichtdicken werden 4 gin und 8 pin und als Eigenspannungen
in der Schicht 0.5 GPa und 1.5 GPa angestrebt. Die Hohe Eigenspannungen in der Schicht
wird iiber die angelegte Biasspannung geregelt.

3.2 Versuchsanordnung

Die zyklisch-thermische Beanspruchung der Proben wird mit einem Laser durchgefiihrt.
Die Abb. 3.3 gibt den prinzipiellen Versuchsaufbau wieder.

Pyrometer
Laserstrahl
Vakuumkammer
Probe Probenhalter
Kuhlspiralen
|~

( 1 1

C )

Abbildung 3.3: Prinzipieller Versuchsaufbau

Die Probe wird auf einer Kupferhalterung gelagert, welche mit Ol temperiert wird und
somit das Einstellen der Hintergrundtemperatur erméglicht. Das Ol wird dazu iiber Kiihl-
spiralen durch die Kupferhalterung gefiihrt. Um einen guten Wérmeiibergang vom Kup-
fer zur Probe zu gewéhrleisten und eventuelle Unebenheiten auszugleichen, wird zwischen
Kupferhalterung und Probe eine Goldfolie gelegt. Mit einem Laserstrahl mit 6 mm Durch-
messer wird die Probe von oben lokal erhitzt. Die Temperatur der Probenoberfliche wird
in dem erhitzten Bereich mit einem Pyrometer mit einem Messfelddurchmesser von 1.5
mm gemessen. Anhand dieser Messung wird die Probentemperatur gesteuert.

Samtliche Versuche werden unter Vakuum durchgefiihrt, um eine Oxidation der Probeno-
berfliche zu verhindern.

Versuchsablauf

Die entsprechende Probe wird auf den temperierten Probenhalter gelegt. Nach Evakuie-
rung wird in der ersten Phase der Probenhalter langsam mithilfe der Olheizung auf 50°C
aufgeheizt und somit auch die Probe durchwérmt. Darauthin wird die Probe durch die
Bestrahlung mit dem Laser im Zentrum der Probe zyklisch-thermisch beansprucht. In der
letzten Phase wird die Probe mittels der Olkiihlung wieder auf Raumtemperatur gebracht.
Schematisch ist das in der Abbildung 3.4 dargestellt.
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Abbildung 3.4: Schematischer Versuchsablauf

Betrachtet man einen Zyklus, so ist dieser in 2 Phasen zu unterteilen. Erst wird die Probe
innerhalb von 50 ms mit konstanter Laserleistung bestrahlt, sodass am Ende der Auf-
heizphase in der Mitte der vom Laser bestrahlten Fliche die vorgegebene Maximaltem-
peratur erreicht wird. Als Maximaltemperatur wird anfangs eine Temperatur von 500°C
verwendet, da fiir die Simulation nur bis zu dieser Temperatur Materialdaten fiir den
verwendeten Stahl vorhanden sind. Wihrend der zweiten Phase des jeweiligen Zyklus ist
der Laser abgeschaltet und die Probe wird im Laufe der 950 ms langen Abkiihlphase
wieder anndhernd auf die Hintergrundtemperatur gekiihlt. Die Abbildung 3.5 zeigt den

grundsitzlichen Temperaturverlauf in der Mitte der Probenoberfliche fiir einen solchen
Zyvklus.

500 -

as0 —— Abkihlpase

/ —— Aufheizphase

400 L
350 L
300 L
250 L

200

Temperatur T [°C]

150

100 ~

50

0,0 0,2 04 0,6 08 1,0
Zeit t[s]

Abbildung 3.5: Schematischer Temperaturverlauf an der Probenoberfliche fiir einen Zy-
klus

Die Hintergrundtemperatur wird wihrend der zyklisch-thermischen Beanspruchung mit
der Olkiihlung auf 50°C gehalten, wobei allerdings darauf hingewiesen werden muss, dass
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es hier durchaus zu Schwankungen von rund 10°C kommen kann. Dies ergibt sich aus dem
Umstand, dass die Kiihlung sich innerhalb gewisser Schranken ein- und ausschaltet.
Nach entsprechender Zyklenzahl (10, 100, 1000, 10000) wird die Hintergrundtemperatur
auf 25°C abgesenkt und die Probe wieder langsam auf Raumtemperatur gebracht. Danach
werden die Proben mit einem Lichtmikroskop auf etwaige Schidigungen untersucht. In
weiterer Folge werden, wie auch schon vor der zyklisch-thermischen Belastung, in der
Schicht wie auch im Substrat Spannungsmessungen durchgefiihrt.

Diese Spannungsmessungen erfolgen rontgenographisch. Gemessen wird mit Chromstrah-
lung, wobei im Grundmaterial der (211) Peak und in der Schicht der (311) Peak gemessen
wird. Die fiir die Berechnung notigen REK werden mithilfe der Software Elastica [54]
berechnet. Dafiir werden Daten von M. Birkholz und das Hillmodell verwendet [53].

3.3 Versuchsergebnisse

Ziel dieser Versuche ist es, die Auswirkungen thermomechanischer Belastung zu untersu-
chen. So wird mit zunehmender Zyklenzahl ein Abbau der Druckspannungen im Material
erwartet. Dies fiihrt fiir den Fall, dass die Spannungen zu weit in den Zugbereich gehen,
zur Rissbildung.

Die Aufbringung einer Beschichtung soll diese Schidigung verhindern bzw. verzogern.
Dabei wird angenommen, dass hohere Druckeigenspannungen in der Schicht sich positiv
auswirken. Hier wurden urspriinglich bewusst relativ niedrige Eigenspannungen fiir die
Schicht angestrebt, um auch bei beschichteten Proben noch Schidigungen beobachten zu
konnen.

Die Tabelle 3.1 zeigt sofort, dass es im Zuge der Beschichtung nicht gelungen ist alle
Parameter wie gewiinscht einzustellen. Die Schichtdicken weichen dabei nicht wesentlich
von den gewiinschten 4 und 8 ym ab. Die Druckspannungen in der Schicht sind jedoch
mit 3 und 4 GPa um einiges hoher ausgefallen als gewiinscht.

Probe CrN Stahl
Nr. | Schichtdicke [gm]| | Bias [V] | Spannung [Mpa| | Spannung |[Mpa]
6 4.0 100 -3967.6 X+ 562.7 | -223.5 £ 15.6
14 8.0 60 -3012 £ 984 | -1151 £ 86
16 7.2 100 -4320.1 £+ 525 -291 = 18.3
18 4.3 60 -3023.7 £+ 86.4 |-146.2 £+ 12.7

Tabelle 3.1: Spannungen in Schicht und Substrat vor der thermomechanischen Beanspru-
chung

Im Substrat direkt unter der Schicht werden vor der Temperaturwechselbeanspruchung
Druckspannungen von -115 bis -291 MPa gemessen. Die Spannungen liegen damit im
Bereich der Spannungen, die auch bei den unbeschichteten Proben gemessen werden.
Aus Kostengriinden wird pro Probenzustand nur bei einer, also insgesamt bei 4 Proben,
die Spannungen vor der zyklisch-thermischen Belastung gemessen. Das geschieht auch
im Hinblick darauf, dass vor allem die Entwicklung {iber bis zu 10000 Zyklen hinweg
untersucht werden soll. Der Tabelle 3.1 sind die Messergebnisse zu entnehmen.
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Fiir die weitere graphische Auswertung werden als Ausgangszustand fiir die Spannungen
in der Schicht -3 bzw. -4 GPa bei den mit einer Biasspannung von 60 bzw. 100 Volt
beschichteten Proben gewdhlt und im Substrat darunter wird von -200 MPa ausgegangen.
Bei den ersten Versuchen werden die Proben mit einer maximalen Temperatur von 500°C
belastet und weisen dabei auch nach 10000 Zyklen noch keine sichtbaren Schidigungen
auf. Dies trifft auch auf die unbeschichteten Proben zu. In weiterer Folge wird die Maxi-
maltemperatur schrittweise bis auf 650°C erhoht, was allerdings auch zu keinen sichtbaren
Schidigungen fiihrt. Das, sowie simtliche Ergebnisse der Spannungsmessungen im Zuge
der zyklisch-thermischen Belastung der Proben sind der Tabelle 3.2 zu entnehmen.
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Probe Schicht Zvklen | Truar / Toack Kommentar Spannung Stahl Spannung CrN
Nr. Dicke |pm] ‘ Bias [V] [°C] [MPa| [MPa|
10 keine Schidigung | -20,5 4+ 15,6
100 keine Schidigung | 35,1 £ 91
L W300 1000 500 /50 keine Schidigung | 43,8 + 18,6
10000 keine Schadigung | 243,7 + 23,6
10 keine Schadigung | -261,1 =+ 33,4 | -2352,0 + 149,0
) 100 keine Schidigung | -225,6 + 7,6 |-2363,7 + 141,0
2 W300-CrN 4,0 60 1000 500 / 50 keine Schidigung | -155,7 £+ 11,9 | -2007,7 + 168,3
10000 keine Schidigung | -128,7 + 22,7 |-16446 + 957
10 keine Schidigung | -126,5 + 11,7 | -3016,1 £+ 124,6
100 keine Schidigung | -131,4 + 14,8 | -3022,9 £+ 126,6
3| W300-CrN 90 60 1000 500 /50 | ine Schidigung | -189,1 + 19,8 | -2827.0 + 91,2
10000 keine Schidigung | -150,0 + 13,0 |-2241,7 + 110,6
10 keine Schidigung | -36,7 + 4,7 | -2861,0 + 394,7
) ) 100 keine Schidigung | -67,1 + 10,1 |-3012,0 + 361,5
4| W300-CrN 42 100 1000 500 /50 |y iine Schidigung | -127,6 =+ 19,6 | -3162,9 + 224,9
10000 keine Schidigung | -87,5 £+ 11,3 |-2864,0 + 306,0
10 keine Schidigung | -228,8 + 13,1 |-4259,3 + 5278
100 keine Schidigung | -265,4 + 8,9 | -4147,2 £+ 4357
g W300-CrN 83 100 1000 500 / 50 keine Schidigung | -197,6 + 10,9 | -4018,5 + 350,5
10000 keine Schidigung | -148,1 + 16,0 | -3577,8 + 393,3
6 W300-CrN 4,0 100 10000 550 / 50 keine Schidigung
10 keine Schadigung | 95,1 + 16,6
100 keine Schadigung | 314,0 4+ 9,3
7 W300 1000 550 / 50 keine Schidigung | 212,3 + 11,8
10000 keine Schidigung | 2788 + 17,8

Fortsetzung auf der néchsten Seite
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Fortsetzung der letzten Seite

Probe Schicht Zvklen | Truar / Toack Kommentar Spannung Stahl Spannung CrN
Nr. Dicke |pm] ‘ Bias [V] [°C] [MPa| [MPa|
10 550 / 50 keine Schidigung | -111,0 + 18,4 | -2140,8 + 127,3
g W300-CrN 10 60 100 keine Schidigung | -114,9 + 15,3 | -2058,8 + 107,1
’ 1000 keine Schidigung | -116,4 + 15,6 | -1701,0 + 75,5
10000 keine Schidigung | -67,1 + 15,9 |-1261,0 + 46,0
10 keine Schidigung | -105,7 + 11,1 |-3137,1 + 106,6
100 keine Schidigung | -85,2 + 9,7 | -2923,5 + 46,0
) W300-CrN 83 60 1000 550 / 50 keine Schidigung | -109,0 + 16,9 | -25449 + 66,7
10000 keine Schidigung | -97,6 + 84 |-2120,8 £ 103,1
10 keine Schidigung | -189,5 + 12,9 | -3620,0 + 307,2
o 100 keine Schidigung | -83,7 + 17,8 |-3427,2 + 3384
10 | W300-CrN 4 100 1000 550 / 50 keine Schidigung | -83,8 + 17,4 |-3021,8 + 168,3
10000 keine Schidigung | -110,0 + 19,6 | -2667,0 =+ 263,6
10 keine Schidigung | -165,2 + 14,3 | -4155,4 + 6128
100 keine Schidigung | -143,9 4+ 20,2 | -3880,7 £ 522,1
i W300-CrN 70 100 1000 550 / 50 keine Schidigung | -115,6 + 19,2 |-3525,1 + 432,3
10000 keine Schidigung | -132,7 + 16,5 | -3134,3 £+ 397.1
10 keine Schidigung | 296,5 + 24,6
100 keine Schidigung | 399,7 £ 12,6
12 W300 1000 600 / 50 keine Schidigung | 540,5 + 15,8
10000 keine Schidigung | 429,1 + 17,2
10 keine Schidigung | 18,3 + 16,2 | -1848,1 + 174,2
100 keine Schidigung | 73,8 + 13,3 |-1451,6 + 83,1
13| W300-CiN 7 60 1000 600 /50 keine Schidigung | 27,5 + 16,4 |-1196,9 + 745
10000 keine Schidigung | 61,4 + 15,5 | -859,5 £+ 86,6

Fortsetzung auf der néchsten Seite
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Fortsetzung der letzten Seite

Probe Schicht Zvklen | Truar / Toack Kommentar Spannung Stahl Spannung CrN

Nr. Dicke |pm] ‘ Bias [V] [°C] [MPa| [MPa|

10 keine Schidigung | -14,4 4+ 16,5 |-2813,6 + 985

) 100 keine Schidigung | 30,6 + 15,2 |-1917,0 £+ 63,8

14 W300-CrN 8,5 60 1000 600 / 50 keine Schidigung 0,6 + 14,0 | -1820,1 + 125,5

10000 keine Schadigung | 30,7 4+ 12,7 |-13288 £+ 35,3

10 keine Schidigung | 54,3 4+ 8,2 |-3436,2 £ 2944

) 100 keine Schidigung | 90,5 + 18,1 |-2888,4 + 2599

15 W300-CrN 4,3 100 1000 600 / 50 keine Schidigung | 118,1 + 8,2 |-2541,0 £+ 221,0

10000 keine Schidigung | 148,2 + 15,9 | -1962,2 + 2089

10 keine Schadigung | 27,7 + 25,9 |-3718,9 £+ 430,5

100 keine Schidigung | 4.4 + 22,3|-3313,6 + 363,5

16 W300-CrN "8 100 1000 600 / 50 keine Schidigung | -2,3 £+ 10,6 | -2783,5 £+ 317,0

10000 keine Schadigung | 49,0 4+ 22,4 |-2672,9 £ 3594

10 keine Schadigung | 70,4 4+ 23,2 |-3228)1 £ 301,1

) 100 keine Schidigung | 42,0 + 17,1 |-2305,7 £+ 1559

17 W300-CrN 4,2 100 1000 650 / 50 keine Schidigung | 123,0 + 19,8 | -1967,0 + 167,9

10000 keine Schidigung | 243,3 + 13,8 | -1311,1 £+ 141,3

Tabelle 3.2: Messergebnisse
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Die Ergebnisse der Spannungsmessungen zeigen erkennbare Verdnderungen im Span-
nungszustand der Proben, wie in der Abbildung 3.6 zu erkennen ist.
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Abbildung 3.6: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten unbeschichte-
ten (Nr. 1) und beschichteten Probe (Nr. 2)

Generell ist eine Zunahme der Spannungen in beiden Proben, sowohl im Substrat als auch
in der Schicht zu beobachten. Das lisst sich durchaus auf ein zyklisches Plastifizieren zu-
riickfithren, wobei jedoch immer bedacht werden muss, dass u.a. auch Schwankungen in
der Hintergrundtemperatur dafiic verantwortlich sein kénnen. Die Druckspannungen in
der Schicht nehmen generell stérker ab als im Substrat. Die Ursachen fiir diese Abnah-
me sind jedoch noch nicht ginzlich verstanden. Die Druckspannungen fallen hier in der
Chromnitridschicht von 3 auf 1.5 GPa.

Zusétzlich scheint sich die Annahme zu bestdtigen, dass es durch die Schicht zu einer
Stiitzwirkung kommt. Es steigen hier die Spannungen in der unbeschichteten Probe stér-
ker als im Substrat der beschichteten, wo es schon nach ungefihr 30 Zyklen zu einem
Ubergang vom Druck- in den Zugbereich kommt. In der Probe mit einer 4 ym dicken
Chromnitridschicht (Probe Nr. 2) kommt es ebenfalls zu einem Abfall der Druckspannun-
gen im Stahl, jedoch bei weitem nicht so stark und auch noch nach 10000 Zyklen sind
Druckspannungen vorhanden.

Die weiteren Abbildungen 3.7 - 3.11 bestétigen diese Ergebnisse. Abgesehen von einigen
Ausnahmen nehmen die Druckspannungen iiberall ab. Die Probe Nr. 12 ist ein Beispiel fiir
eine solche Ausnahme, wo die Spannungen im Substrat erst ansteigen, dann jedoch wieder
abnehmen, bevor sie wieder leicht ansteigen. Ein weiteres Beispiel ist die Probe Nr. 4, wo
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es in der Schicht nach einem anfénglichen Abfall der Druckspannungen zwischenzeitlich
wieder zu einem Ansteigen kommt. Das ist auch in Abbildung 3.9 besonders gut zu sehen.
Dabei muss jedoch auch die hohe Streuung der Messungen beachtet werden.

Hier zeigt sich zusétzlich, dass der Spannungsabbau mit hoherer Temperatur zunimmt,
was sich einerseits dadurch ergibt, dass das Material bei héheren Temperaturen stirker
plastifiziert und auch Mechanismen wie zyklisches Kriechen einsetzen.

Ein Vergleich der Abbildung 3.7 mit den Abbildungen 3.8 - 3.11 ergibt, dass die Spannun-
gen im Substrat der beschichteten Proben durchwegs unter den in den unbeschichteten
liegen, unabhéngig bei welcher Temperatur.

Ebenso lasst sich keine eindeutige Auswirkung der Schichtdicke erkennen, wobei eine gro-
kere Stiitzwirkung einer dickeren Schicht mit hoheren Eigenspannungen durchaus plausi-
bel wiire.

Weiters sind keine Aussagen moglich, inwieweit die Schicht der Schiadigung entgegenwirkt.
Die unbeschichteten Proben kommen zwar alle und die beschichteten Proben ab 550 °C
in den Zugbereich, aber es kommt nicht einmal bei den unbeschichteten Proben zu einer
sichtbaren Schidigung.
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Abbildung 3.7: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten unbeschichte-
ten Probe
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Abbildung 3.8: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten beschichteten

Probe (4 pym - 60 V)
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Abbildung 3.9: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten beschichteten
Probe (4 pm - 100 V)
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Abbildung 3.10: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten beschichteten

Probe (8 pm - 60 V)
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Abbildung 3.11: Spannungsentwicklung in einer mit Laserpulsen bestrahlten beschichteten
Probe (8 pm - 100 V)
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4. Simulation

Samtliche Simulationen wurden mit dem Finite-Elemente-Paket ABAQUS |1] durchge-
fiihrt. Fiir die Modellierung miissen verschiedene Vereinfachungen und Annahmen ge-
troffen werden. Einerseits um die Rechenzeit in einem verniinftigen Rahmen zu halten,
andererseits da in diesem Fall teilweise Daten fehlen. So sind zum Beispiel fiir die Hart-
stoffschicht keine temperaturabhéngigen Materialkennwerte vorhanden. Weiters ist das
Kontaktverhalten in der Grenzschicht zwischen Substrat und Schicht noch nicht génzlich
verstanden und wird hier als ideal miteinander verbunden angenommen.

Die Simulation zyklisch-thermischer Belastung einer Probe geschieht iiblicherweise in zwei
Schritten. Einer thermischen Berechnung folgt eine mechanische.

4.1 Modell

Axialsymmetrisches Modell

Anhand der zylinderférmigen Proben bietet sich von vorne herein an, ein axialsymmetri-
sches Modell einzusetzen, denn die Nutzung der Probensymmetrie spiegelt sich natiirlich
auch in der Rechenzeit positiv wieder.

Fiir die thermische Rechnung werden DCAX4-Elemente mit linearer Ansatzfunktion ge-
wéihlt. Die reduzierten linearen DCAX4R-Elemente bewihren sich nicht, denn mit diesen
tritt der Effekt des Hourglassing auf. Die Abbildung 4.1 gibt einen Uberblick iiber das
Netz fiir die thermische Rechnung,.

<
\
|

Abbildung 4.1: Netz fiir die thermische Rechnung
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Die Abbildung 4.2 zeigt das Modell der mechanischen Rechnung, fiir die das Netz der
thermischen Rechnung bis auf die Kupferauflage ibernommen wird. Auf die Kupferauflage
kann verzichtet werden, da nur Spannungen in der Probe selbst von Interesse sind und es
zu keiner Ubertragung von Kriiften von der Kupferauflage auf die Probe kommt.

Fiir die mechanische Rechnung werden Elemente mit einer quadratischen Ansatzfunktion
eingesetzt, da Elemente mit einer linearen Ansatzfunktion zu zu ungenauen Ergebnissen
fiihren. Ein Vergleich zwischen normalen und reduzierten quadratischen Elementen zeige
keine wesentlichen Unterschiede und so werden die weniger rechenintensiven reduzierten
quadratischen CAX8R-Elemente verwendet.

Abbildung 4.2: Netz fiir die mechanische Rechnung

Um die Elementanzahl zu senken wird das Netz, wie in Abbildung 4.1 ersichtlich, nicht
nur nach unten hin, sondern auch nach auken vergrébert. Das Netz wird so gestaltet,
dass es in der Mitte des vom Laser bestrahlten Bereiches am feinsten ist, wobei dort
wiederum die kleinsten Elemente im Bereich der Schicht und unmittelbar darunter vor-
liegen. Die Elemente der Kupferhalterung werden der Elementgroke der Probenunterseite
angepasst, wobei hier aufgrund der geringen Elementanzahl in der Kupferauflage auf eine
Vergroberung verzichtet wird.

Wie in Abbildung 4.1 zu sehen, ist die Probe in drei Bereiche unterteilt. Die drei Bereiche
wurden einzeln vernetzt und mit einer Tie-Verbindung fix miteinander verbunden. Die
Bereiche I und II decken mit einer Breite von 1.024 und 2.304 mm den wichtigsten Bereich
der Probe ab. Zusammengenommen decken sie mit einer Breite von 3.328 mm den mit
dem Laser bestrahlten Bereich mit einem Radius von 3 mm ab und beinhalten ebenfalls,
wie weitere Berechnungen zeigen werden, den Bereich der hochstem Temperatur- bzw.
Spannungsbelastung. Von innen nach auken vergrobert das Netz schrittweise von einem
Bereich zum néchsten, wobei sich die Elementgroke jeweils sowohl in x- als auch in y-
Richtung verdoppelt. In allen Bereichen vergrobert das Netz von oben nach unten in 6
Stufen, wie das die Abbildung 4.3 anhand der obersten 2 Vergroberungsstufen zeigt.
Wie schon erwihnt, sind gerade die Vorginge in der Hartstoffschicht und einige Mikro-
meter darunter im Substrat von besonderem Interesse, was in diesem Bereich sehr kleine
Elemente erforderlich macht.

Im Fall der diinnsten Schicht wird von einer Schichtdicke von 1 jin ausgegangen. Bei dieser
Schichtdicke werden fiir die kleinsten Elemente Abmessungen von 250 nm in v-Richtung
und 1 pn in x-Richtung gewéhlt. Das ist in der Abbildung 4.4 zu sehen. Aufgrund der
Probendimensionen sind Elemente mit 1 pm in x-Richtung klein genug gewéhlt. Hier
werden eigentlich grofere Elemente angestrebt, um die Elementanzahl moglichst gering
zu halten, jedoch beschrinkt das Verhiltnis der Elementseiten zueinander, welches nicht
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1. Stufe |/ |
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Abbildung 4.3: Obersten 2 von 6 Netzvergroberungstufen in v-Richtung
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Abbildung 4.4: Netzautbau im Bereich der Probenoberfliche fiir verschiedene Schichtdi-
cken

Die Abbildung 4.4 zeigt den genauen Netzaufbau im Bereich der Probenoberfléche, sowohl
fiir unbeschichtete und als auch fiir beschichtete Proben unterschiedlicher Schichtdicke.

Das Netz fiir das Substrat ist in allen Féllen identisch. Die Elementgrofe entspricht dabei
im obersten Mikrometer des Substrates der Groke der Elemente im ersten Mikrometer der
Schicht. Danach verdoppelt sich die Elementgroke in y-Richtung 2 mal bevor es entspre-
chend der beschriebenen Vergroberungsstufen vergrobert. Liegt eine beschichtete Probe
vor, so kommt auf das Substrat noch eine Schicht mit der entsprechenden Dicke, wobei
hier ein Netz fiir eine maximale Schichtdicke von 8 yin entworfen wird. Ausgehend von
dem Netz fiir die 8 pn dicke Schicht, werden fiir die jeweiligen diinneren Schichten, von
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oben beginnend, in pm-Schritten, entsprechend viele Elementreihen weggelassen.

Die Abbildung 4.4 zeigt auch die Vergroberung innerhalb der Schicht nach oben hin, wobei
es bei jeder Vergroberung zu einer Verdoppelung der Elementgrofe in y-Richtung kommt.
Neben dem Netz sind fiir die Durchfiihrung von Berechnungen Materialdaten und entspre-
chende Randbedingungen notwendig. Dabei muss in diesem Fall wieder zwischen thermi-
scher und mechanischer Berechnung unterschieden werden.

Thermische Berechnung

Die Materialdaten sollten, wenn moglich, temperaturabhiingig sein. Hier werden nur fiir
den Stahl temperaturabhéngige Daten verwendet. Die Materialkennwerte der Schichten
entsprechen den aus der Literaturrecherche gewonnenen Daten aus Kapitel 2.1.2. Einen
Uberblick iiber die verwendeten Materialdaten fiir Stahl, Kupfer und Hartstoffschichten
gibt die Tabelle 4.1.

Was die Hartstoffschichten betrifft, so wird fiir die Berechnungen allgemein Chromnitrid
verwendet, auler es wird explizit auf einen anderen Schichttyp verwiesen.

W300 Kupfer CrN TiN WC
Dichte l[g/cm?®] 7.8 20°C 8.92 4.7 5 145
7.64 500 °C
7.6 600 °C
Wirmeleitfahigkeit |[W/m-K| 26.0 100 °C 372 12 20 100
27.8 200 °C
28.9 300 °C
29.4 400 °C
29.4 500 °C
29.0 600 °C
29.3 700 °C
Wirmekapazitit [J/kg- K] 460 20 °C 389 750 750 300
550 500 °C
590 600 °C

Tabelle 4.1: Materialkennwerte fiir die thermische Berechnung

Die Abbildung 4.5 gibt einen Uberblick iiber die Rand- und Kontaktbedingungen bzw.
Lasten und zeigt wo diese auftreten.

Wihrend des ganzen Versuchs wird die Probe von unten mit Hilfe von Ol temperiert.
Beschrieben wird das durch eine Konvektionsrandbedingung zwischen dem Ol und der
Kupferauflage. Im Gegensatz zu den experimentellen Versuchen im Kapitel 3.2, wo das Ol
iber Kiihlspiralen durch den Probenhalter aus Kupfer gefiithrt wird, wird hier aufgrund der
hohen Wérmeleitfihigkeit des Kupfers von einer Vereinfachung ausgegangen. Es wird eine
iiber die ganze Unterseite des Probenhalters gleichmékige Temperierung angenommen, die
dem griin markierten Bereich in Abbildung 4.5 entspricht. Dafiir wird ein Wert von 2200
Wm 2K~ [56] als Wirmeiibergangskoeffizient verwendet.

Am Ubergang von Probenhalter zur Probe werden zur Vereinfachung die Kontaktflichen
von Kupfer zu Goldfolie und Goldfolie zu Probe zu einer Kontaktfliche zusammengezogen,

45



4 SIMULATION
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| Probe
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Abbildung 4.5: Fiir die thermische Berechnung verwendete Randbedingungen, Kontakt-
bedingungen bwz. Lasten: - griin: Wirmeiibergang zwischen Ol und Probenhalter, - pink:

Wirmeiibergang zwischen Probenhalter und Probe, - rot: vom Laser bestrahlter Bereich,
- blau: freie Oberfliache

da die Goldfolie hier der Verbesserung des thermischen Kontaktes dient und somit Teil
der Kontaktbedingung ist. Es wird dabei mit einem Wérmeiibergangskoeffizienten von
8000 Wm—2K~! [56] gerechnet.

Im Zuge der zyklisch-thermischen Belastung der Probe wird die Probe wihrend jedes
Zyklus, 50 ms lang, mit einem Laser konstanter Intensitit aufgeheizt, sodass die Tempe-
ratur der Probenoberfliche am Ende des Aufheizens 500 °C betragt. Je nach Schichtdicke
und Schichttyp wird die Intensitit des Lasers entsprechend angepasst. Die Intensitit des
Lasers ist dabei iiber die gesamte Fliche, in Abbildung 4.5 rot markiert, konstant.

Der Ablauf der Berechnung entspricht dem Versuchsablauf aus Kapitel 3.2. Die Probe
wird im ersten Schritt im Vakuum langsam von Raumtemperatur auf 50 °C gebracht.
Dies geschieht innerhalb von 500 s in denen die Probe mit Hilfe der Olheizung langsam
aufgeheizt wird. Darauf folgt die zyklisch-thermische Belastung mit dem Laser, wobei
jeder Zyklus eine Dauer von 1 s hat. Mit dem Laser wird dabei 50 ms lang geheizt und die
restlichen 950 ms kiihlt die Probe wieder ab. Im letzten Schritt wird die Probe innerhalb
von 500 s wieder auf Raumtemperatur gekiihlt. Dabei wird das Vakuum aufgehoben.
Die Kiihlung geschieht einerseits iiber die Olkiihlung, andererseits auch iiber die freie
Probenoberfliche und die freie Oberfliche der Kupferhalterung. Diese Oberfldche ist in
Abbildung 4.5 blau markiert. Als Warmeiibergangskoeflizient wird dabei ein Wert von 35
Wm 2K~ [56] fiir die Probe zur Atmosphéire verwendet.

Mechanische Berechnung

Fiir die mechanische Berechnung werden neben den entsprechenden Materialdaten und
den Randbedingungen auch die Ergebnisse aus der thermischen Berechnung benétigt.
Die Kupferauflage braucht dabei nicht mehr beriicksichtigt zu werden, da es zu keinem
Ubertrag an Kriiften von der Kupferauflage auf die Probe selbst kommt.

Fiir Elastizitdtsmodul und Poissonzahl der Hartstoffschichten werden die Daten der Lite-
raturrecherche verwendet. Die Daten fiir die Hartstoffschichten sind nicht temperaturab-
hiingig. Die Tabelle 4.2 gibt einen Uberblick iiber die verwendeten Daten.

Die Tabelle 4.3 enthélt einen Ausschnitt der verwendeten Daten fiir den Stahl, die fiir das
angewandte elastisch-plastische Materialmodell notwendig sind.

46



4 SIMULATION

W300 CrN TiN WC
Wirmeausdehnungkoeffizient  [10°/K]  11.1 95 °C 7 6 6

11.67 185 °C
12.25 291 °C
12.72 397 °C
13.14 502 °C
13.36 613 °C
E-Modul |GPa| 200  20°C 349 550 670
199 100 °C
190 300 °C
188 400 °C
183 500 °C
Poissonzahl [ 0.3 0.207 0.27 0.27

Tabelle 4.2: Materialdaten fiir die mechanische Berechnung

kinematisch isotrop

Fliekspannung [MPa] Temperatur [°C] C v Qe b
746 25 460000 800 -246 14.8
547 500 353000 800 200 1.0

Tabelle 4.3: Materialkennwerte fiir Stahl fiir das elastisch-plastische Materialmodell

Randbedingung ist neben der Axialsymmetrie nur eine vorhanden, welche den Knoten im
Mittelpunkt der Grundfliche der Probe in x- und y-Richtung fixiert, um Bewegungen der
Probe im Raum zu verhindern.

Der Ablauf der mechanischen Berechnung entspricht prinzipiell dem der Temperturfeldbe-
rechnung, auler dass zuvor noch die Eigenspannungen eingebracht werden. Dies geschieht
iiber die Einbringung entsprechender Temperaturgradienten in den jeweiligen Probenbe-
reichen. Das gilt sowohl fiir die Eigenspannungen in der Schicht, als auch fiir die Eigen-
spannungen im Bereich der Substratoberfliche.

4.2 Berechnungsergebnisse

4.2.1 Thermisch induzierte mechanische Spannungen

Thermisch induzierte mechanische Spannungen kommen, wie im Kapitel 2.2 beschrieben,
auf drei verschiedene Arten zustande: Bei mechanischer Einspannung des Bauteiles, bei
Vorliegen eines Temperaturgradienten und bei unterschiedlichen Warmeausdehnungsko-
effizienten. Um den prinzipiellen Spannungszustand in den vorliegenden Proben zu verste-
hen, werden vorerst noch keine Eigenspannungen eingebracht und es wird im Folgenden
versucht die Einfliisse der drei Arten der Entstehung von mechanisch induzierten Span-
nungen getrennt zu betrachten.
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Ausgegangen wird grundsétzlich von einer auf 50 °C erwirmten und durchwirmten Probe.
Die Probe wird in weiterer Folge mit einem Laser im Mittelpunkt auf 500 °C aufgeheizt,
wodurch sich am Ende des Heizzyklus fiir die unbeschichtete Probe das Temperaturfeld
der Abbildung 4.6 und fiir die beschichtete das der Abbildung 4.7 ergibt.

Abbildung 4.6: Temperaturfeld einer regional laserbestrahlten unbeschichteten Probe am
Ende des Heizzyklus

[

Abbildung 4.7: Temperaturfeld einer regional laserbestrahlten beschichteten Probe am
Ende des Heizzyklus

Fiir dieses Temperaturfeld ergeben sich Spannungen, wie das die Abbildung 4.8 zeigt.
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Abbildung 4.8: Spannungsfeld einer unbeschichteten Probe am Ende des Heizzyklus

Im Fall einer beschichteten Probe liegt ein Spannungsfeld wie in Abbildung 4.9 vor.

Abbildung 4.9: Spannungsfeld einer beschichteten Probe am Ende des Heizzyklus

Die sich ergebenden Spannungsfelder aufgrund der Bestrahlung mit dem Laser fiir eine
beschichtete wie eine unbeschichtete Probe sind sehr komplex und schwierig zu verstehen,
wie das die Abbildungen 4.8 und 4.9 zeigen. Von besonderem Interesse sind hier vor allem
die Spannungen an der Oberfliche der unbeschichteten Probe, bzw. bei der beschichte-
ten Probe am Interface sowohl in der Schicht als auch im Substrat. Die entsprechenden
Spannungsverldufe sind in Abbildung 4.10 dargestellt.
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Abbildung 4.10: Spannungsverlauf am Ende der Heizphase

Geringe Unstetigkeiten im Spannungsverlauf, wie sie hier z.B. bei den Schichtspannungen
zu erkennen sind, ergeben sich aufgrund der verwendeten Tie-Verbindungen und treten
teilweise auf.

Hier zeigt sich, dass die Schicht nur einen geringen Einfluss auf die Spannungen an der
Substratoberfliche hat, da sich die Spannungsverldufe an der Substratoberflache fiir die
beschichtete und die unbeschichtete Probe trotz des stark abweichenden Verlaufes der
zugehorigen Schichtspannungen kaum unterscheiden.

In der Schicht liegen im Mittelpunkt der Probe 458 MPa an Druckspannungen vor. Nach
aufsen hin fallen die Druckspannungen erst stark ab, um von 222 MPa wieder auf 666
MPa zu steigen. Nach dieser Spannungsspitze fallen die Druckspannungen dann zum Pro-
benrand hin.

Dieser Spannungsverlauf ist am besten anhand der Abbildung 4.9 unter Beriicksichtigung
der Verformung der Probe zu verstehen. Es ist hierbei eine eindeutige Korrelation zwi-
schen der Kriimmung der Probenoberfliche und des Spannungsverlaufes in der Schicht
zu erkennen. Aufgrund der Ausbauchung der Probe in der Mitte kommt es hier zu einer
zusitzlichen Dehnung der Schicht und somit zu einem verstirkten Abnehmen der Druck-
spannungen. Die Druckspannungsspitze liegt an Rand der Ausbauchung, am Rand des
laserbestrahlten Bereiches. Hier liegt eine negative Kriimmung der Oberfliche vor, was
eine Stauchung der Schicht bewirkt und zusétzlich wird die Schicht durch die angrenzen-
den kiihleren Bereiche behindert sich nach auken hin auszudehnen.
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Analyse der Einflussfaktoren

Der Spannungsverlauf im Substrat l&kt sich gut verstehen, indem man die einzelnen Kom-
ponenten, die zur Entstehung an thermischen Spannungen beitragen, getrennt betrachtet.
Durch das einfache gleichméfige Autheizen einer beschichteten Probe auf 500 °C, wie in
Abbildung 4.11, ergeben sich, wieder unter der Annahme eines spannungsfreien Ausgangs-
zustandes, die Missfitspannungen aufgrund der unterschiedlichen Warmeausdehnungsko-
effizienten.

Abbildung 4.11: Temperaturfeld einer gleichméssig aufgeheizten Probe

Das sich ergebende Spannungsfeld ist in Abbildung 4.12 dargestellt, ist aber aufgrund der
zu geringen Auflosung nicht wirklich aussagekriftig.

Abbildung 4.12: Temperaturfeld einer gleichméssig aufgeheizten Probe

Dazu werden Ausschnitte der Probenoberfliche betrachtet. Die Abbildungen 4.13(a) und
4.13(b) zeigen die an der Oberfldche vorliegenden Spannungen genauer.
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(a) (b)

Abbildung 4.13: Spannungszustand an der Oberfliche einer gleichmékig durchwirmten
Probe, mit 50-fach verstirkten Verzerrungen: (a) in der Probenmitte, (b) am Probenrand

Hier sind die hohen Zugspannungen in der Schicht eindeutig zu erkennen. Direkt unter der
Schicht liegen dann leichte Druckspannungen von fiinf bis zehn MPa vor, die mit zuneh-
mender Tiefe abnehmen und, wie aus Abbildung 4.12 ersichtlich, wo der Nulldurchgang
eingezeichnet ist, letztlich wieder in leichte Zugspannungen iibergehen. Eine Probenkriim-
mung liegt kaum vor, nur am Rand kommt es zu einer leichten Verformung der Probe,
wie das Abbildung 4.13(b) zeigt. Dabei kommt es durch die Stauchung des Substrates am
Rand zu einem Anstieg der Druckspannungen.

Zum Versténdnis der Spannungen aufgrund des Temperaturgradienten, wird eine unbe-
schichtete Probe iiber die gesamte Oberfliche mit einem Wirmestrom wie bei einer La-
serbestrahlung, wie in Abbildung 4.14, aufgeheizt. Am Ende des Heizvorganges betrigt
dabei die Oberflichentemperatur 500 °C.

Abbildung 4.14: Temperaturfeld einer unbeschichteten Probe, die mit einem Laser auf der
gesamten Oberfliche bestrahlt wurde

Die Abbildung 4.15 zeigt die Spannungen, die sich aufgrund des Temperaturgradienten
ergeben, wobei hier die Verzerrungen wieder 50-fach verstirkt dargestellt sind. Anhand

52



4 SIMULATION

dieser Abbildung ist auch der Grund der Spannungsenstehnung bei einem Temperaturgra-
dienten zu sehen. Durch die stérkere Dehnung oben kommt es einerseits zur Durchbiegung
der Probe und andererseits zu den Druckspannungen an der erwdrmten wie auch an der
gegeniiberliegenden Oberfliche. Nahe der Mantelfliche kommt es zum Abfall der Druck-
spannungen, was daran liegt, dass das Material sich dort frei ausdehnen kann.
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Abbildung 4.15: Spannungszustand einer Probe, die an der gesamten Oberfliche mit einem
Laser erhitzt wurde, mit 50-fach verstirkten Verzerrungen

Wie schon aus dem Temperaturfeld der Abbildung 4.7 ersichtlich, wird die Probe in der
Mitte viel stirker erwérmt als am Rand, was zur Folge hat, das es in der Mitte zu einer
stidrkeren Warmedehnung kommt. Das fiihrt zu einer teilweisen Dehnungsbehinderung der
Probenmitte durch den kiihleren Rand.

Um den Einfluss dieser elastischen Einspannungen abschétzen zu konnen, wird der Tem-
peraturverlauf an der Probenoberfliche aus Abbildung 4.7 in x-Richtung fiir den ganzen
Probenquerschnitt ibernommen, wie das Abbildung 4.16 zeigt.
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Abbildung 4.16: Temperaturfeld einer unbeschichteten Probe: Temperaturverlauf in x-
Richtung entspricht dem Temperaturverlauf in x-Richtung an der Oberfliche der Probe
aus Abbildung 4.7

Da es aufgrund dieses Temperaturfeldes auch zu einer starken Warmedehnung in y-
Richtung kommen wiirde, was in weiterer Folge auch den Spannungszustand beeinflussen
wiirde, wird in diesem Fall von einem anisotropen Material mit einer Warmedehnung von
Null in y-Richtung ausgegangen. Weiters wird die Querkontraktion gleich Null gesetzt,
um so nur den Einfluss der elastischen Einspannung in x-Richtung zu erhalten.

Die Abbildung 4.17 zeigt die sich dadurch ergebenden Spannungen. Dies soll eine Vorstel-
lung von den Spannungen geben, welche durch die Einspannung in x-Richtung entstehen,
wobel es hier natiirlich aufgrund der Vorgaben zu keiner Aufwolbung oder Verformung in
v-Richtung kommt, was den Spannungszustand insgesamt bedeutend beeinflusst.

Abbildung 4.17: Spannungen durch elastisches Einspannen der Probe in x-Richtung

Nun werden fiir die einzelnen Simulationen die unterschiedlichen Spannungsverliufe an
der Substratoberfliche in x-Richtung, vom Mittelpunkt nach auken, betrachtet. Die Ab-
bildung 4.18 gibt einen Uberblick iiber die Ergebnisse.

Anhand der Abbildung 4.18 ist zu erkennen, dass sich die Spannungsverlaufe fiir die Simu-
lationen 1 und 2, unter Beriicksichtigung mehrerer Tatsachen, aus den anderen ergeben.
So zeigt sich alleine anhand der Verldufe fiir die Simulationen 1 und 2 schon, dass die
Missfitspannung nicht wirklich ausschlaggebend ist. Das bestétigt sich durch den Span-
nungsverlauf der Simulation 3, der sich aufgrund der unterschiedlichen Warmeausdeh-
nungskoeffizienten einstellt. Die sich ergebenden Druckspannungen betragen rund -7 MPa.
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Abbildung 4.18: Spannungsverldufe fiir unterschiedliche Zustdnde. Simulation 1: eine un-
beschichtete Probe, die regional mit einem Laser erhitzt wurde. Simulation 2: eine be-
schichtete Probe, die regional mit einem Laser erhitzt wurde. Simulation 3: eine beschich-
tete Probe, die gleichmékig auf 500 °C aufgeheizt wurde. Simulation 4: eine unbeschichtete
Probe, die iiber die gesamte Oberfliche mit dem Laser erhitzt wurde. Simulation 5: eine
unbeschichtete Probe, deren Temperaturfeld in x-Richtung entsprechend Abbildung 4.16
eingestellt wurde, ohne Wéarmedehnung in y-Richtung und ohne Querkontraktion.

Vergleicht man das nun mit den Simulationen 1 und 2, so féllt auf, dass die Druckspan-
nungen bei der beschichteten Probe niedriger sind als bei der unbeschichteten. Eigentlich
wére aufgrund der Ergebnisse bei Simulation 3 zu erwarten, dass die Kurve der beschich-
teten Probe um den Anteil der Missfitspannungen unter der der unbeschichteten Probe
liegt. Betrachtet man jedoch die Temperaturzusténde, so klirt das dieses Problem. So
haben beide Proben an der Oberfliche 500 °C, bei der beschichteten Probe wird jedoch
der Spannungszustand unter der Schicht betrachtet, wo die Temperatur um bis zu 6.5
°C tiefer liegt, was die Verschiebung der Kurve bewirkt. Berechnungen bestétigen diese
These auch. Der starke Anstieg der Druckspannungen am Rand der Probe ergibt sich,
wie bereits erwdhnt, durch die Stauchung des Materials am Probenrand. Die Simulation 4
gibt den Spannungsverlauf an der Substratoberfléche fiir die Probe, die {iber die gesamte
Oberflache mit einem Laser konstanter Leistung aufgeheizt wurde wieder. Die vorliegen-
den Druckspannungen ergeben sich anhand des vorliegenden Temperaturgradienten. Der
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Druckspannungsabfall am Rand ergibt sich hier aus der ebenfalls schon erwidhnten Pro-
benverformung. Der Verlauf fiir Simulation 5 ergibt sich aufgrund der Einspannung in
x-Richtung.

Geht man nun von dem Fall aus, bei dem nur ein Teil der Oberfliche mit dem Laser
erhitzt wird, so ergibt sich das Spannungsfeld aus den einzelnen Faktoren. Im Fall der
unbeschichteten Probe aufgrund der teilweisen Einspannung und des Temperaturgradi-
enten. Bei beschichteten Proben kommt noch der geringe Einfluss der Missfitspannungen
hinzu.

Betrachtet man nochmals Abbildung 4.18, so lassen sich anhand der einzelnen Simulatio-
nen, mithilfe derer die drei Phiinomene, die zu thermisch induzierten Spannungen fiihren,
herausgearbeitet werden, das Spannungsfelder der Simulationen 1 und 2 verstehen.
Verstéindlich ist auch, dass sich die Kurven fiir die Simulationen 1 und 2 nicht als Summe
der Simulationen 3 bis 5 ergeben, da dazu u.a. die Wechselwirkungen zwischen den einzel-
nen Phinomenen ebenso zu beriicksichtigen wire, wie der vorhandene mehrdimensionale
Temperaturgradient. Weiters werden bei der Simulation 5 wesentliche Vereinfachungen
getroffen. Zudem ist immer die bei der beschichteten Probe an der Substratoberfliche
vorliegende niedrigere Temperatur zu beachten.

Prinzipiell zeigt sich jedoch, dass die Tendenz der Spannungskurve aufgrund der Einspan-
nung stimmt. In der Probenmitte kommen zu diesem Term dann noch verstérkt die Span-
nungen aufgrund des Temperaturgradienten hinzu. Die Aufbiegung und Ausbauchung der
Probe wirkt dem ein wenig entgegen.

4.2.2 Temperaturfeldberechnung

Erste Temperaturfeldberechnungen werden an einer unbeschichteten Probe und einer Pro-
be mit einer 4 pym dicken Schicht durchgefiihrt. Diese Berechnungen zeigen eindeutig, dass
sich das Temperaturfeld wihrend der ersten 3 - 4 Zyklen noch verdndert, bevor es ab dem
4. - 5. Zyklus zu einer Stabilisierung kommt. Die Abbildung 4.19 zeigt das anhand des
Temperaturverlaufes im Mittelpunkt der Probenoberfliche einer unbeschichteten Probe.
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Abbildung 4.19: Temperaturverlauf fiir eine unbeschichtete Probe im Mittelpunkt der
Probenoberfliche wihrend der ersten 5 Zyklen

Dieser Effekt ist eindeutiger, wenn man nur die Temperaturen am Ende der Aufheiz- bzw.
Abkiihlphase im Mittelpunkt der Probenoberfliche fiir die ersten 5 Zyklen betrachtet, wie
das in den Abbildungen 4.20(a) und 4.20(b) der Fall ist. Die Abbildung 4.20(a) zeigt, wie
die Probe im ersten Zyklus von 50 °C Ausgangstemperatur ausgehend aufgeheizt wird
und in diesem Punkt nur mehr auf rund 61 °C abkiihlt, um ab dem 3. Zyklus nach dem
Abkiihlen bei 62.5 °C zu liegen. Ahnlich verhilt es sich beim Aufheizen. Hat die Probe
nach dem ersten Zyklus erst rund 490 °C, so pendelt sie sich ab dem 3. Zyklus bei 500 °C
ein.
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Abbildung 4.20: Temperaturen in der Mitte der Probenoberfliche einer unbeschichteten
Probe: (a) vor Beginn des Aufheizens, (b) am Ende des Aufheizens
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Der Grund fiir diesen Effekt ist, dass die Abkiihlphase zu kurz ist, um die gesamte Probe
wieder auf 50°C herunterzukiihlen. Dies tritt sowohl bei unbeschichteten, wie auch bei
beschichten Proben auf.

In weiterer Folge werden im Zuge der Temperaturfeldberechnung immer 5 Zyklen berech-
net, um ein stabiles Temperaturfeld zur Verfiigung zu haben. So hat sich nach 5 Zyklen die
Maximaltemperatur von 500 °C eingestellt und die Temperatur in der Mitte der Probeno-
berfliche am Ende der Abkiihlphase bleibt konstant. Allerdings auf einem leicht erhohten
Niveau von rund 60 °C, abhingig davon ob die Probe beschichtet ist oder nicht und von
der Schichtdicke. Fiir die mechanische Berechnung wird immer das gleiche Temperatur-
feld, ndmlich das des 5. Zyklus, verwendet, um den Einfluss von Temperaturinderungen
auszuschliefsen.

Die Abbildungen 4.21 und 4.22 geben das grundsitzliche Temperaturfeld am Ende der
Heiz- und Abkiihlphase fiir eine beschichtete Probe wieder. Das einer unbeschichteten
Probe sieht fast gleich aus. Zur besseren Darstellung werden diese Temperaturfelder und
in weiterer Folge auch einige Spannungsfelder dreidimensional dargestellt, wobei die Hilfte
der Probe dargestellt ist. Hier ist eindeutig der erwidrmte Probenmittelpunkt zu erkennen.

NT11
500.
462.
425.
387.
350.
312.
275.
237
200.
162.
125.

RoORUIoONIOUIOUTIOUTO

50

Abbildung 4.21: Temperaturfeld einer beschichteten Probe fiir den 5. Zyklus bei Heizende

I L

Abbildung 4.22: Temperaturfeld einer beschichteten Probe fiir den 5. Zyvklus bei Kiihlende

Das zeigt sich auch beim Vergleich der Temperaturen einer beschichteten mit einer unbe-
schichteten Probe, wie in Abbildung 4.23 dargestellt. Hier wird der Temperaturverlauf in
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der Mitte der Probe von der Oberseite zur Unterseite genauer betrachtet. Es zeigt sich,
dass sich ein grundsitzlich dhnlicher Temperaturverlauf einstellt. Das ist sowohl am Ende
der Heizphase, als auch am Ende der Kiihlphase der Fall.
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Abbildung 4.23: Ausschnitt des Temperaturverlaufes in der Probenmitte einer beschich-

teten Probe von der Probenoberfliche zur Unterseite nach dem Aufheizen bzw. nach dem
Abkiihlen

Bei hoherer Auflosung zeigt sich jedoch fiir beide Fille ein geringfiigig unterschiedlicher
Temperaturverlauf wie das die Abbildung 4.24 zeigt. Generell sind die Temperaturen
bei der unbeschichteten Probe an der Oberfliche hoher als bei der beschichteten. Zur
Probenunterseite hin gleichen sich die Temperaturverlufe auf die Hintergrundtemperatur
von 50 °C an. Nach Heizende sind vor allem die obersten Mikrometer interessant. Wie
man in der Abbildung 4.24(a) sehen kann, sind die Temperaturen an der Oberfliche
noch ident. Die Temperatur sinkt jedoch in der beschichteten Probe stiarker ab, als in
der unbeschichteten, was an der unterschiedlichen Warmeleitfahigkeit liegt. Die Schicht
wirkt somit als Isolator. Dies hat in weiterer Folge natiirlich auch Auswirkungen auf den
Spannungszustand.
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Abbildung 4.24: Temperaturverlauf in der Probenmitte einer beschichteten Probe von der
Probenoberfliche zur Unterseite: (a) bei Heizende, (b) bei Kiihlende

4.2.3 Mechanische Berechnung

Im ersten Schritt der mechanischen Berechnungen werden Eigenspannungen in die Proben
eingebracht. Im Substrat ergeben sich die Eigenspannungen aufgrund der Oberflichenbe-
arbeitung und reichen rund 50 pm tief. Fiir die unbeschichtete Probe wurden die Sub-
strateigenspannungen an der Oberfliche mit Druckspannungen von 217 MPa angenom-
men. Durch Aufbringen einer 4 pm dicken Chromnitridschicht in der Druckspannungen
von 3 GPa vorliegen, ergeben sich fiir die beschichtete Probe an der Substratoberfléche
Druckeigenspannungen von 200 MPa. Das entspricht einer Mittelung der Messungen fiir
solche Proben (Kapitel 3.3 Tabelle 3.1). Die Abbildungen 4.25 und 4.26 zeigen die Span-
nungsverteilungen dazu.

BWNRPOOIOUIBRNREO

Abbildung 4.25: Spannungszustand nach Einbringen der Eigenspannungen fiir eine unbe-
schichtete Probe

Im Fall der unbeschichteten Probe zeigen sich die an der Oberfliche eingebrachten 217
MPa an Druckspannungen, welche zum Rand hin abfallen. Bei der beschichteten Probe
sind die hohen Druckspannungen in der Schicht eindeutig zu erkennen, jedoch die darunter
im Substrat eingebrachten 200 MPa lassen sich in dieser Ansicht nicht auflosen.
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Abbildung 4.26: Spannungszustand nach Einbringen der Eigenspannungen fiir eine be-
schichtete PProbe

Anhand der Abbildung 4.27 ist eindeutig zu erkennen, dass es nahezu im Bereich der
gesamten Oberfliche, im Zuge des Einbringens der Eigenspannungen, einige Mikrometer
tief zu einem Plastifizieren der Probe gekommen ist. Nur am Probenrand wird der Bereich,
in dem es zu einer plastischen Verformung gekommen ist, zunehmend kleiner.

Dieses Plastifizieren der Proben aufgrund der Einbringung der Eigenspannungen ist hier
durchaus erwiinscht, da die Eigenspannungen im realen Fall auch durch die plastische
Verformung an der Oberfliche bei der Bearbeitung, z.B. durch das Polieren der Oberflache
entstehen.

Abbildung 4.27: Akkumulierte plastische Dehnung einer unbeschichteten Probe nach Ein-
bringen der Eigenspannungen

Betrachtet man weiters nur die unbeschichtete Probe und hier speziell den Spannungszu-
stand nach der thermischen Belastung, so zeigen sich Anderungen im Spannungszustand.
Die Abbildung 4.28 zeigt dies eindeutig. So sind, nachdem die Probe zyklisch-thermisch
belastet und wieder auf Raumtemperatur gebracht wurde, in der Mitte der Probenober-
flache keine 217 MPa an Druckspannungen mehr vorhanden, stattdessen liegen hier nun
122 MPa an Zugspannungen vor.

Der Grund dafiir sind die im Zuge der Erwdrmung der Probe eingebrachten hohen Druck-
spannungen, welche eine weitere Plastifizierung der Probe, wie in Abbildung 4.29 bzw.
vergrofert in Abbildung 4.30 dargestellt, verursachen. Waren die vorherigen Temperatur-
und Spannungsfelder dreidimensional dargestellt, so ist die akkumulierte plastische Deh-
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Abbildung 4.28: Spannungszustand einer unbeschichteten Probe nach Versuchsende

nung in Abbildung 4.29 wieder zweidimensional achsensymmetrisch abgebildet, mit der
Symmetrieachse am linken Rand der Abbildung.

Abbildung 4.29: Akkumulierte plastische Dehnung einer unbeschichteten Probe nach Ver-
suchsende

Abbildung 4.30: Ausschnitt aus der Abbildung 4.29 (linkes oberes Eck - entspricht der
Mitte der Probenoberfliche)

Im vom Laser bestrahlten Bereich, also im thermomechanisch belasteten Bereich zeigt
sich eine verstarkte plastische Verformung der Probe. Im Zuge der thermischen Belastung
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kommt es zu mehr als einer Verdoppelung der akkumulierten plastischen Dehnung im
Bereich der Mitte der Probenoberfliche.

Besser zeigt sich das, wenn man den Verlauf der akkumulierten plastischen Dehnung in der
Probenmitte in Abhéingigkeit von der Probentiefe zu verschiedenen Zeitpunkten betrach-
tet, wie dies in den Abbildungen 4.31 und 4.32 der Fall ist. Hier ist auch zu erkennen, dass
es im Fall einer beschichteten Probe ebenfalls zu einem Plastifizieren kommt. Sowohl im
Zuge des Einbringens der Eigenspannungen als auch wihrend der thermischen Belastung.
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Abbildung 4.31: Verlauf der akkumulierten plastischen Dehnung in der Mitte der Probe
von der Oberfldche zur Unterseite fiir eine unbeschichtete Probe
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Abbildung 4.32: Verlauf der akkumulierten plastischen Dehnung in der Mitte der Probe
von der Oberfliche zur Unterseite fiir eine beschichtete Probe

Bei einer beschichteten Probe ist in der Schicht selbst keine plastische Verformung zu
erwarten, da die Belastungen den elastischen Bereich der Schicht nicht iiberschreiten und
somit diese als rein elastisch betrachtet wird.

Sowohl bei der beschichteten, als auch bei der unbeschichteten Probe kommt es aufgrund
des Einbringens der Eigenspannungen an der Probenoberfliche zu einer akkumulierten
plastischen Dehnung von rund 0.15 %, welche bis in eine Tiefe von 50 jun reicht. In
beiden Fiéllen kommt es aufgrund der thermischen Belastung zu einer weiteren plasti-
schen Verformung. Im Fall der unbeschichteten Probe steigt die akkumulierte plastische
Dehnung dadurch auf rund 0.401 % und bei der beschichteten auf 0.385 %. Aufgrund
der Beschichtung kommt es somit zu einer Dampfung der plastischen Verformung. Die
plastische Verformung reicht dabei bis in eine Tiefe von 230 pm.

Von Interesse ist natiirlich die zeitliche Entwicklung der akkumulierten plastischen Deh-
nung. Dazu wird der Mittelpunkt der Probenoberfliche einer unbeschichteten Probe ge-
wihlt und der Verlauf wihrend der thermischen Belastung der Probe, vom langsamen
Aufheizen bis nach dem langsamen Abkiihlen auf Raumtemperatur, in der Abbildung
4.33 dargestellt.

Wie bereits gezeigt liegt aufgrund des Einbringens der Eigenspannungen, bereits eine
plastische Verformung vor. Wihrend der 500 s in denen die Probe auf die Hintergrund-
temperatur von 50 °C gebracht wird, kommt es zu keiner weiteren Plastifizierung. Im
Verlauf der folgenden fiinf Bestrahlungszyvklen plastifiziert die Probe. Das langsame Ab-
kiihlen auf Raumtemperatur, innerhalb der letzten 500 s, bringt kein Plastifizieren mehr
mit sich.

Anhand der ersten zwei Zyvklen, wie in Abbildung 4.34 dargestellt, zeigt sich, dass es zu
keinem zyklischen Plastifizieren kommt. Die Probe plastifiziert nur im ersten Zyklus und
dabei nur wihrend des Aufheizens. Dies gilt sowohl fiir die unbeschichtete als auch fiir die
beschichtete Probe.
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Abbildung 4.33: Zeitliche Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung und Tem-
peraturverlauf im Mittelpunkt der Oberfliche einer unbeschichteten Probe
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Abbildung 4.34: Zeitliche Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung und Tem-
peraturverlauf im Mittelpunkt der Probe an der Substratoberfliche wihrend der ersten
zwel Zyklen

Das Material verfestigt und verhélt sich nach dem ersten Zvklus elastisch. Dies bedeutet,
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dass nach dem ersten Zyklus der Spannungszustand und die akkumulierte plastische Deh-
nung nach dem Abkiihlen auf Raumtemperatur unveréndert bleiben, unabhéingig davon
ob nur dieser eine Zyklus oder mehrere gerechnet werden. Aus diesem Grund ergibt es in
weiterer Folge auch keinen Sinn, fiir diesen Fall zusétzliche Zyklen zu rechnen.

Die plastische Verformung fiihrt natiirlich zu einer Anderung des Spannungszustandes in
der Probe, wie das schon die Abbildung 4.28 zeigt. Dies ist fiir die beiden Proben in den
Abbildungen 4.35 und 4.36 zu erkennen, die einen Uberblick iiber die Spannungsverlauf
in der Probenmitte in Abhéngigkeit von der Probentiefe zu verschiedenen Zeitpunkten
geben.
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Abbildung 4.35: Spannungsverlauf in der Probenmitte von der Oberfliche zur Unterseite
fiir eine unbeschichtete Probe

Es zeigt sich, dass es sowohl bei der unbeschichteten, als auch bei beschichteten Probe
an der Substratoberfliche durch das Aufheizen mit dem Laser zu einer Steigerung der
Druckspannungen von den 217 bzw. 200 MPa an Eigenspannungen am Beginn auf rund
900 MPa kommt, was zu einer plastische Verkiirzung des Materials fiihrt. Bringt man nun
die Probe wieder auf eine gleichmékige Temperatur, muss dass plastisch gestauchte Mate-
rial vereinfacht dargestellt elastisch gedehnt werden, um das anfangs ausgefiillte Volumen
wieder fiillen zu kénne. Diese elastische Dehnung bewirkt die Eigenspannungen. Die An-
derung im Eigenspannungszustand reicht daher gleich wie die plastische Verformung zirka
200 pm tief.

Die Abbildung 4.37 zeigt die Spannungsverlaufe fiir diesen Bereich. Wie bereits erwéhnt,
kommt es bei beiden Proben an der Substratoberfliche zu einem Abbau der anfinglichen
Druckeigenspannungen von 200 MPa. Bei Versuchsende liegen bei der unbeschichteten
Probe an der Substratoberfliche Zugspannungen von 114 MPa und bei der beschichteten
von 110 MPa vor. Bei der beschichteten Probe steigen gleichzeitig die Druckspannungen
in der Schicht geringfiigig von 3 GPa um 30 MPa.
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Abbildung 4.36: Spannungsverlauf in der Probenmitte von der Oberfliche zur Unterseite
fiir eine beschichtete Probe
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Abbildung 4.37: Ausschnitt aus dem Spannungsverlauf in der Probenmitte von der Ober-
fliche zur Unterseite

4.3 Vergleich Simulation - Versuche

Zum Vergleich von Simulation und Messergebnissen werden aufgrund der durchgefiihr-
ten Berechnungen, eine unbeschichtete Probe und eine mit einer 4 g dicken Chrom-
nitridschicht beschichtete Probe, herangezogen. Als Maximaltemperatur werden 500 °C
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verwendet. In der Schicht liegen jeweils Eigenspannungen von 3 GPa vor.

Im Fall der Simulation wird von den 217 bzw. 200 MPa an Druckeigenspannungen im
Substrat ausgegangen, welche im Laufe der thermischen Belastung abgebaut werden. Wie
in Kapitel 4.2.3 bereits gezeigt, liegen bei Versuchsende in der unbeschichteten Probe
an der Substratoberfliche Zugspannungen von 114 MPa und in der beschichteten von
110 MPa vor. Das bedeutet einen Spannungsanstieg von 321 bzw. 310 MPa. Im Fall der
unbeschichteten Probe ist der Anstieg geringfiigig groker als bei der Beschichteten. Die
Druckspannungen in der Schicht der beschichteten Probe steigen dabei gleichzeitig um 30
MPa.

Dies geschieht in der Simulation alles innerhalb des ersten Zyklus, da es hier zu keinem
zyvklischen Plastifizieren kam.

Die entsprechenden Messergebnisse dazu sind in der Abbildung 4.38 dargestellt. Vor der
Durchfiihrung der Versuche wird zyklisches Plastifizieren der Proben erwartet und in wei-
terer Folge ist eine Konzentration auf die zyklische Entwicklung der Spannungen im Sub-
strat und der Schicht geplant und weniger auf die Plastifizierung zu Beginn. Aus diesem
Grund werden die Spannungen fiir alle Proben ab dem zehnten Zyklus in grofer werden-
den Abstidnden gemessen. Der Ausgangszustand wurde nur fiir einzelne Referenzproben
gemessen. Dies erweist sich nun als negativ, da es zu keinem zyvklischen Plastifizieren
kommt und nun gerade der Spannungszustand vor und nach dem ersten Zyklus fiir einen
Vergleich mit der Simulation von Interesse wére.
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Abbildung 4.38: Messergebnisse fiir die Spannungsentwicklung in Schicht und Substrat
bei einer beschichteten und im Substrat einer unbeschichteten Probe mit zunehmender

Zyklenzahl

Im Substrat wird hier von 200 MPa an Druckeigenspannungen ausgegangen, in der Schicht
von 3 GPa. Diese Werte ergeben sich anhand von Messungen an Referenzproben. Diese
Werte entsprechen den in der Simulation angenommen Werten. Die Ausgangseigenspan-
nungen von den in Abbildung 4.38 behandelten Proben wurden nicht eigens bestimmt und
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scheinen von den Werten in den Referenzproben mehr oder weniger deutlich abzuweichen.
Gewisse Tendenzen sind jedoch sehr wohl zu sehen und lassen einen Vergleich mit der
Simulation zu. So kommt es im Versuch bei der unbeschichteten Probe zu einer stirkeren
Abnahme der Druckspannungen bzw. Zunahme der Zugspannungen als bei der beschich-
teten Probe. Wie bereits erwihnt, ist das auch im Fall der Simulation zu beobachten. In
der Schicht kommt es beim Versuch im Gegensatz zur Simulation tendenziell zu einer Ab-
nahme der Druckspannungen. Bei der Simulation werden die Druckspannungen im Laufe
des ersten Zyvklus um 30 MPa hoher. Wie in der Abbildung 4.38 zu sehen, kommt es beim
Versuch innerhalb der ersten zehn Zyklen zu einer Abnahme der Druckspannungen um
rund 700 MPa und in den restlichen 9990 Zyklen nochmals um 500 MPa. Zu bedenken ist
dabei jedoch, dass in der Simulation thermisch induzierte Umlagerungs- bzw. Volumsef-
fekte in der Schicht und im Interface nicht beriicksichtigt werden. Diese in Verbindung mit
Schidigungseffekten konnen durchaus verantwortlich fiir diesen durchaus betréchtlichen
Druckspannungsabfall sein.

Im Versuch zeigt der Spannungsverlauf im Substrat fiir die letzten 9990 Zyklen eine geringe
Spannungszunahme, sowohl bei der beschichteten als auch bei der unbeschichteten Probe.
Rechnet man die Spannungsdifferenz jedoch auf einen Zvklus um, so erkennt man, dass
die Spannungsumlagerung sehr gering ist. Im Fall der unbeschichteten Probe kommt man
auf eine Spannungsdifferenz von rund 2.5 Pa je Zyklus und bei der beschichteten auf rund
1 Pa. Mit Hilfe des Hook’schen Gesetzes lisst sich die Spannung abschétzen, um die die
Fliekspannung pro Zyklus iiberschritten wird.

opig 1 [Pd]
E 200 |[GPd|

Geht man von einem Elastizitdtsmodul von 200 GPa fiir das Grundmaterial aus, so kommt
man bei einer Spannungsdifferenz von 1 Pa je Zyklus auf eine plastische Dehnung von
10~7 %. Nun ist der Verfestigungsmodul schon im ersten Zyklus kleiner als der Elastizi-
tédtsmodul und somit wird bei dieser geringen plastischen Dehnung die Fliekspannung je
Zyklus um weniger als 1 Pa iiberschritten. Das mit einer Simulation abzubilden ist nicht
moglich.

Es ist durchaus plausibel, dass diese kontinuierlichen aber geringe Zunahme der Zugspan-
nungen in den Versuchen in den Schwankungen der Olkiihlung begriindet sind.

=5-100" % (4.1)

€pl —

4.4 Anpassung von Materialparameter

In den vorangegangenen Berechnungen zeigt sich, dass das Material schon beim ersten
Autheizen mit dem Laser so stark verfestigt, dass es in weiterer Folge zu keinem Flieken
mehr kommt. Es tritt somit unter den gegebenen Umstdnden kein zyklisches Plastifi-
zieren auf. Das macht die Untersuchung der Spannungsentwicklung in Abhéngigkeit der
Zvyklenanzahl hinfillig, da es somit nach dem ersten Zyklus zu keinen Anderungen des
Spannungszustandes kommt. Des weiteren wire auch die Parameterstudie in der geplan-
ten Art nicht moglich. Einzig die Auswirkung der Anderung einzelner Parameter auf den
Spannungszustand nach dem ersten Zyvklus wire moglich.

Da die Untersuchung des zyklischen Materialverhaltens in der Parameterstudie als wesent-
lich erachtet wurde, sah man sich gezwungen gewisse Anderungen im Modell vorzuneh-

69



4 SIMULATION

men. Zur Verfiigung standen dafiir zwei Moglichkeiten. Einerseits wie in den Messreihen
die Maximaltemperatur zu verdndern, oder das Materialverhalten selbst zu verdndern.
Schon in den Messreihen zeigt sich, dass eine Maximaltemperatur von 500 °C relativ ge-
ringe Auswirkungen nach sich zieht, worauf man zu héheren Temperaturen bis zu 650 °C
iiberging. Gegen die Verdnderung der Maximaltemperatur spricht, dass fiir Temperaturen
iber 500 °C keine Materialdaten fiir das Substrat vorhanden sind. Somit miisste man die
vorhanden Daten extrapolieren, was aber bewirken wiirde, dass das Material {iber 500
°C dann nicht mehr entsprechend realistisch beschrieben wiirde. Mit héheren Tempera-
turen kommen iiberdies verstirkt thermische Effekte hinzu, was eine ohnehin unzuléssige
Extrapolation noch weiter ad absurdum fiihrt.

Gegen die Verdnderung des Grundmaterials spricht, dass es dann nicht mehr mit den
Messreihen vergleichbar ist. Jedoch war von Beginn an ein priméres Ziel der Parameter-
studie, die tendenziellen Entwicklungen und Verdnderungen in Abhéngigkeit verschiedener
Schichtparameter zu ermitteln. Dabei stellt ein teilweise verdndertes Material keine Be-
hinderung dar, wobei grundsétzliche Vergleiche mit den Messreihen sogar moglich sein
sollten.

Es muss allerdings bei der Betrachtung der Ergebnisse immer im Hinterkopf behalten
werden, dass den Berechnungen fiir die Parameterstudie ein fiktives Materialverhalten
und nicht das Verhalten vom Warmarbeitsstahl W300 zugrunde liegt.

Wie im Kapitel 4.2.3 ausfiihrlich beschrieben sind die Belastungen aus der im Modell
angenommenen zyklischen Laserbestrahlung so gering, dass es nach einem anfinglichen
Plastifizieren und Verfestigen des Materials zu keinem weiteren Flieken kommt. Um zykli-
sche plastische Verformung zu erhalten, wird die Fliekspannung des Grundmaterials um
100 MPa gesenkt. Die Tabelle 4.4 gibt einen Uberblick iiber die neuen FlieRspannungen
und als Vergleich dazu die bisherigen Werte.

Fliekspannung [MPa] Temperatur [°C|
urspriingliches Material neues Material

746 646 25

547 447 500

Tabelle 4.4: verwendete Werte fiir die Fliekspannung

Erste Berechnungen ergeben, dass alleine diese Anderung der Fliekspannung ausreicht,
um ein zyklisch plastisches Materialverhalten zu erhalten. Die Abbildung 4.39 zeigt das
fiir eine unbeschichtete Probe, wie auch fiir eine Probe mit einer 4 pm dicken Chromni-
tridschicht, anhand der Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung im Verlauf
von zehn Zyklen. Hier liegt bei beiden Proben eindeutig ein zyklisches Plastifizieren vor,
wobei die 4 ym dicke Chromnitridschicht eine betrachtliche Dadmpfung der Plastifizierung
bewirkt.

Die genauere Betrachtung eines einzelnen Zyklus, wie in Abbildung 4.40, zeigt, dass es
sowohl beim Aufheizen der Probe, als auch beim darauf folgenden Abkiihlen zum Plastifi-
zieren kommt. Das betrifft wiederum sowohl die beschichtete, als auch die unbeschichtete
Probe.
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Abbildung 4.39: Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung wihrend der ersten
10 Zyklen fiir eine beschichtete wie eine unbeschichtete Probe
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Abbildung 4.40: Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung wihrend des zehn-
ten Zyklus fiir eine beschichtete wie eine unbeschichtete Probe

Der grofte Teil der plastischen Dehnung je Zyklus entfillt dabei auf die ersten 50 ms
des Zyklus, also die Zeit in der die Probe aufgeheizt wird. Das Plastifizieren tritt dabei
sprunghaft am Ende der Heizphase auf. Wiahrend des Abkiihlens kommt es ebenfalls zu
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einem Plastifizieren, jedoch in weitaus geringerem Ausmal und stetig.

4.5 Entwicklung mit zunehmender Zyklenzahl

Ein wesentlicher Teil dieser Arbeit ist die Darstellung und Untersuchung der Entwicklung
der Spannungen und der plastischen Dehnung in der Probe mit zunehmender Zvklenzahl.
Nach Verdnderung des Materials im Kapitel 4.4 und dem damit eintretenden zyvklischen
Plastifizieren der Probe ist das nun moglich.

Die wesentlichen Entwicklungen zeigen sich am Verlauf der Spannungen an der Substra-
toberfliche, die fiir eine unbeschichtete und eine beschichtete Probe in Abbildung 4.41
dargestellt sind. Dazu wird jeweils eine entsprechende Zyvklenanzahl gerechnet und die
Spannung nach dem Abkiihlen herangezogen.

Die beschichtete, wie auch die unbeschichtete Probe wird dazu im einen Fall auf 500 °C
Oberflichentemperatur am Ende des Heizzyklus erwérmt und im zweiten Fall wird die
beschichtete Probe so hoher erwiarmt, sodass am Ende des Heizzyklus eine Interfacetempe-
ratur von 500 °C vorliegt. Dies ermoglicht es die Auswirkung der durch die Hartstoffschicht
erniedrigten Oberflichentemperatur zu zeigen.
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Abbildung 4.41: Entwicklung der Eigenspannungen an der Substratoberfliche nach dem
zvklischen Erwédrmen und anschliekender Abkiihlung auf Raumtemperatur

Es ist zu erkennen, dass das Aufbringen einer Schicht nach mechanischen Gesichtspunkten
eindeutig einen Vorteil fiir das Grundmaterial mit sich bringt.

Sowohl bei der beschichteten als auch der unbeschichteten Probe mit der Oberflichen-
temperatur von 500 °C am Ende des Heizzyvklus kommt es sehr schnell zum Abbau der
Druckspannungen und zu einem Aufbau von 169 MPa bzw. 179 MPa an Zugspannungen
innerhalb des ersten Zykluses. Im Laufe der ndchsten 99 Zyklen steigen bei der beschich-
teten Probe die Spannungen auf 292 MPa, um dann nur mehr gering auf 294 MPa zu
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steigen. Im Gegensatz dazu kommt es bei der unbeschichteten Probe zu mehr als einer
Verdoppelung der Spannungen auf 454 MPa bis zum 100. Zyklus. Wihrend der néchs-
ten 400 Zvklus kommt es zu einer geringeren, aber wesentlichen Spannungszunahme von
weiteren 88 MPa auf 542 MPa. Dabei nimmt die Steigung zwar ab, ist jedoch bei weitem
nicht gleich Null, wie das bei der beschichteten Probe beinahe der Fall ist.

Betrachtet man die Kurve der beschichteten Probe mit der erhéhten Oberflichentempera-
tur, bzw. der Interfacetemperatur von 500 °C, so zeigt sich, dass diese fast mit der Kurve
der unbeschichteten Probe iibereinstimmt. Nach 500 Zyvklen liegt bei der beschichteten
Probe mit 540 MPa eine nur um 2 MPa niedrigere Spannung vor als bei der unbeschich-
teten Probe. Damit zeigt sich, dass ein Grofsteil der dimpfenden Wirkung der Schicht in
der Isolation und somit in den niedrigeren thermischen Spannungen begriindet ist.
Betrachtet man bei der beschichteten Probe auch die Spannungen in der Schicht selbst, wie
in der Abbildung 4.42, so kommt man im ersten Zyklus zu einem dhnlichen Ergebnis, wie
bei den Berechnungen mit dem urspriinglichen Materialmodell. Es kommt dabei, wihrend
es im Substrat zu einem Spannungsanstieg von 369 MPa kommmt, in der Schicht zu einem
Anstieg der Druckspannungen um 45 MPa. Wihrend der weiteren 499 Zyvklen ist mit 1
MPa jedoch kaum ein weiterer Anstieg der Druckspannungen vorhanden.
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Abbildung 4.42: Entwicklung der Spannungen an der Substratoberfliche fiir die beschich-
tete Probe aus Abbildung 4.41 im Substrat und der Schicht

Es zeigt sich somit, dass das Aufbringen einer Hartstoffschicht, den Aufbau von Zugspan-
nungen im Substrat wesentlich dampft.

Ein dhnliches Bild ergibt sich beim Betrachten der akkumulierten plastischen Dehnung.
Die Abbildung 4.43 zeigt die Entwicklung fiir die ersten 500 Zyklen.

Hier zeigt sich die in mechanischer Hinsicht schiitzende Wirkung der Chromnitridschicht
beinahe noch besser.

In allen Fillen wird von einer anfinglichen Dehnung von rund 0.16 % ausgegangen, die
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Abbildung 4.43: Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung wihrend der ersten
500 Zvklen

sich im Laufe der Einbringung der Eigenspannungen ergibt. Im Zuge des ersten Zyklus
kommt es zu einer Zunahme der akkumulierten plastischen Dehnung auf rund 0.45 %.
Bei der beschichteten Probe mit der Oberflichentemperatur von 500 °C kommt es in-
nerhalb der ersten 150 Zvklen zu einem weiteren Anstieg der akkumulierten plastischen
Dehnung auf 0.61 %. In weiterer Folge kommt es dann zu keiner wesentlichen Verformung
mehr.

Im Gegensatz dazu steigt die akkumulierte plastische Dehnung bei der unbeschichteten
Probe innerhalb von 500 Zyklen auf 1.65 % an. Dabei ist zu erwiihnen, dass es am Anfang
zu einer Abnahme der plastischen Verformung je Zyklus kommt, bis es nach rund 300
Zyklen wieder zu einer Zunahme kommt. Dieser Wendepunkt ist in der Kurve in Abbildung
4.43 zu erkennen.

Vergleicht man damit die beschichtete Probe mit der Interfacetemperatur von 500 °C,
so ist ebenfalls der starke Einfluss der Isolation der Hartstoffschicht zu erkennen. Hier
kommt es nach 500 Zyklen zu einer akkumulierten plastischen Dehnung von 1.46 %.

Die Berechnung wurde auch fiir eine Probe mit einer 8 p dicken Chromnitridschicht durch-
gefiihrt. Dabei tritt nur wéhrend des ersten Zvklus ein Plastifizieren auf. Es kommt somit
aufgrund der dickeren Beschichtung zu keinem zyklischen Plastifizieren mehr.
Betrachtet man weiters die Spannungsdehnungskurven in den Abbildungen 4.44 und 4.45,
so zeigt sich ebenfalls der starke Einfluss der Hartstoffschicht.

In beiden Fillen ist ein Ratchetting zu beobachten. Dieser Effekt nimmt mit zunehmender
Zyklenzahl ab und ist bei der beschichteten Probe schon nach 100 Zyklen nicht mehr zu
beobachten, bzw. in dieser Abbildung nicht mehr auflésbar.

Die Mittelspannungsverschiebung vom Druckbereich in Richtung Zugbereich geht im Fall
der unbeschichteten Probe so weit, dass die Mittelspannung nach 500 Zvklen bereits im
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Zugbereich liegt, womit auch die Belastung im Zug héher ist als im Druck.
Generell ist nochmal anzumerken, dass das hier verwendete Armstrong-Frederick Mate-
rialmodell zu einer Uberschitzung des Ratchettingverhaltens neigt.
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Abbildung 4.44: Spannungsdehnungskurve in der Probenmitte von der Oberfliche zur
Unterseite fiir eine unbeschichtete Probe

400
) ——— Zyklen 1 & 2
0 | Zykius 10 ; 7
- Zyklus 100
i oL — Zykius 300
< Zyklus 500
6 200 | ]
()]
c
=
c
S 400} -
Q.
w
-600 | :
-800 | .
1 L | 1 1 L 1 L | 1 l L |

-0,0040 -0,0035 -0,0030 -0,0025 -0,0020 -0,0015 -0,0010 -0,0005 0,0000
Dehnung e, [1]

Abbildung 4.45: Spannungsdehnungskurve in der Probenmitte von der Oberfliche zur
Unterseite fiir eine beschichtete Probe
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Bisher wurde immer der Punkt in der Probenmitte an der Substratoberfliche betrachtet.
Nun ist es aber auch von Bedeutung, wie tief die Probe plastifiziert und wie stark sie in
welcher Tiefe plastifiziert. Das zeigen die Abbildungen 4.46 und 4.47 anhand des Verlau-
fes der akkumulierten plastischen Dehnung in der Probenmitte von der Oberfliche zur
Probenunterseite.
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Abbildung 4.46: Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung in der Probenmitte
von der Oberfliche zur Unterseite fiir eine unbeschichtete Probe

Im ersten Schritt plastifiziert die Probe bei der Eigenspannungseinbringung. Da die Ei-
genspannungen in beiden Fillen als identisch angenommen wurden, ist auch die plastische
Dehnung zufolge der Eigenspannungen beinahe identisch. Einzig die Schicht nimmt ein
wenig Einfluss.

Neben der plastischen Dehnung zufolge der Eigenspannungen nimmt die plastische Deh-
nung zufolge des ersten Zvklus den Grofteil der akkumulierten plastischen Dehnung ein.
Die plastische Dehnung bis zum Ende des ersten Zvklus reicht bis in eine Tiefe von rund
300 pm. Jede weitere plastische Dehnung reicht nur mehr einige Mikrometer tief.

Hier zeigt sich, dass die Schicht vor allem das Plastifizieren in Oberflichennihe stark
dampft. Das Plastifizieren wihrend des ersten Zykluses wird jedoch kaum beeinflusst,
weder an der Substratoberfliche noch im Probeninneren.

76



4 SIMULATION

1,6
S
g 14 nach 500 Zyklen ]
] nach 300 Zyklen
o nach 100 Zyklen .
g nach 10 Zyklen
£ 10 — nach 1 Zyklus
8 ’ nach Einbringen der Eigenspannungen
)
5 08
2 _
®
8 06
[=}
s il
£
Q2 04+
=]
2 |
2 0.2-
4
® 4

00— T e T T

, ;
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35
Probentiefe d [mm]

Abbildung 4.47: Entwicklung der akkumulierten plastischen Dehnung in der Probenmitte
von der Oberfliche zur Unterseite fiir eine beschichtete Probe

4.6 Parameterstudie

Das Ziel dieser Parameterstudie ist es, die Abhéngigkeit der plastischen Verformung der
Probe von einzelnen Schichtparametern zu zeigen.

Ausgegangen wird von einer Probe mit einer 4 pm dicken Chromnitridschicht in der
Eigenspannungen von 3 GPa vorliegen. Zusétzlich wird eine Berechnung fiir eine unbe-
schichtete Probe durchgefiihrt. Das Ergebnis fiir die beschichtete Probe wird als Ver-
gleichsgrundlage fiir weitere Berechnungen mit beschichteten Proben herangezogen. Bei
diesen werden verschiedene Schichtparameter um je 25 % erhoht bzw. gesenkt. Verdndert
werden dabei folgende Schichtparameter: die Schichtdicke, die Schichteigenspannungen,
der Wiarmeausdehnungskoeffizient, der Elastizitdtsmodul, die Wiarmeleitfahigkeit und die
Wairmekapazitit.

Die Anderung dieser Parameter um einen konstanten Prozentsatz zeigt nicht nur die
unter Umstanden vorhandenen Abhédngigkeiten der plastischen Verformung von den Pa-
rametern, sondern ermoglicht auch eine Aussage iiber die Hohe dieser Abhéngigkeit vom
einzelnen Parameter und somit auch eine Reihung der Parameter.

Die Abbildung 4.48 zeigt die Ergebnisse der Parameterstudie fiir die akkumulierte plasti-
sche Dehnung nach zehn Zyklen.

Bereits im vorherigen Kapitel wurde eindeutig gezeigt, dass die unbeschichtete Probe
weitaus mehr plastifiziert. Hier ermoglicht das Ergebnis fiir die unbeschichtete Probe
eine Aussage iiber die Grokenordnung in der die Anderung der akkumulieren plastischen
Dehnung bei Variation eines Schichtparameters liegt.

Die Ergebnisse zeigen eindeutig, dass die Schichtdicke und die Warmeleitfahigkeit den
grokten Einfluss auf die akkumulierte plastische Dehnung haben. Geht man vom Wert der
akkumulierten plastischen Dehnung der Probe mit einer 4 yun dicken Chromnitridschicht
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Abbildung 4.48: Ergebnisse der Parameterstudie fiir die akkumulierte plastische Dehnung
nach 10 Zyklen. Das Ergebnis fiir die unbeschichtete Probe ist griin dargestellt, das fiir die
Probe mit einer 4 jun dicken Chromnitridschicht und 3 GPa an Schichteigenspannungen
rot. Weiters werden die Abweichungen der akkumulierten plastischen Dehnung aufgrund
der Anderung verschiedener Schichtparameter gezeigt.

und 3 GPa an Schichteigenspannungen aus, so fiihrt eine Anderung der Schichtdicke um
25 % zu einer relativen Anderung der akkumulierten plastischen Dehnung von rund 45
%. Im Fall der Wirmeleitfihigkeit ergibt sich eine Anderung von -5 bis 4 %.

Eine Anderung des Wirmeausdehnungskoeffizienten fiihrt zu einer Verinderung der ak-
kumulierten plastischen Dehnung von -1.4 bis +0.9 %. Ebenso eine geringe Abhéingigkeit
zeigt sich bei den Schichteigenspannungen und der Wirmekapazitiit. Eine Anderung der
Schichteigenspannungen wirkt sich bei der akkumulierten plastischen Dehnung nur +0.75
% aus. Eine verinderte Wirmekapazitiit ergibt eine Anderung von -0.1 bis +0.7 %.
Wurde zu Beginn der Arbeit angenommen, dass der Elastizitdtsmodul durchaus die akku-
mulierte plastische Dehnung und somit auch den Spannungsverlauf beeinflussen konnte,
so zeigt sich hier anhand der Berechnung fiir den Elastizitdtsmodul keine Abhéingigkeit.
G. Dour, et al |4| hat fiir ein anderes System ebenfalls die Abhéngigkeit der Spannungen in
der Probe von verschiedenen Materialparametern untersucht. Dabei zeigt sich eine Abhén-
gigkeit der Spannungen am Interface vom Verhéltnis der Wiarmeausdehnungskoeffizienten,
vom Verhéltnis der Warmeleitfihigkeiten und vom Verhéltnis der Elastizititmoduli. Zu
bemerken ist auch die Tatsache, dass beim Vorliegen eines gewissen Verhiltnisses der
Wirmeausdehnungskoeffizienten und eines Verhéltnisses der Wirmeleitfihigkeiten unab-
héngig von den Elastizitdtsmoduli, die Spannungen am Interface immer gleich Null sind.
Ausgehend von dieser Tatsache werden zwei weitere Berechnungen mit einem Wirmeaus-
dehnungskoeffizienten von 0.5-107% K=! und einem Elastizititsmodul von einerseits 349
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MPa und anderseits 550 MPa durchgefiihrt. Dabei zeigt sich ein Einfluss des Elastizitéts-
moduls auf die akkumulierte plastische Dehnung von 1.5 %.

Somit wird die akkumulierte plastische Dehnung von der Schichtdicke, dem Wéirme-
ausdehnungskoetfizienten,der Wiarmeleitfihigkeit, der Warmekapazitéit, der Schichteigen-
spannung und dem Elastizitdtsmodul beeinflusst. Dabei scheinen der Einfluss der Wir-
meleitfdhigkeit und der Schichtdicke zu iiberwiegen. Jedoch ist zu bedenken, dass die
Abhéngigkeiten nicht zwingend linear sind, was auch anhand des Warmeausdehnungsko-
effizienten und der Wirmekaparzitit gut zu sehen ist. Hier zeigt sich auch wie stark dieser
Zusammenhang schon bei geringen Anderungen von der Linearitiit abweichen kann. Zu-
sétzlich kommt es zu Wechselwirkung der einzelnen Parameter, wie das die Ergebnisse fiir
den Elastizidtsmodul zeigen.

4.7 \Verschiedene Schichttypen

Wenn man von einer Schicht mit einer festgelegten Schichtdicke und festgelegten Schichtei-
genspannungen ausgeht, so ist die Plastifizierung des Substrates anhand der Ergebnisse
aus Kapitel 4.6 von dem Wirmeausdehnungskoeffizienten, der Wirmeleitfahigkeit, der
Wirmekapazitdt und dem Elastizitdtsmodul abhéngig.

Maochte man eine einfache Abschitzung der Auswirkung der Anderung eines dieser Mate-
rialparameter auf die akkumulierte plastische Dehnung durchfiihren, so kann der Elastizi-
tédtsmodul ebenfalls vernachlissigt werden, da er bei den gegebenen Ausgangsparametern
keinen Einfluss hat und hier erst bei starker Variation des Wiarmeausdehnungskoeffizien-
ten ein Einfluss festgestellt wird.

Fiir einen Vergleich einer solchen Abschédtzung mit einer Simulation werden neben dem
bisher in den Berechnungen verwendeten Chromnitrid, Titannitrid und Wolframkarbid
herangezogen.

In der Tabelle 4.5 sind die Materialdaten fiir die Hartstoffschichten aufgelistet, die die
Plastifizierung beeinflussen. Die Materialparameter sind dabei von oben nach unten nach
der Stirke des Einflusses, anhand der Ergebnisse der Parameterstudie, gereiht.

CrN TiN WC

Wirmeleitfahigkeit [W/m-K| 12 20 100
Wirmeausdehnungskoeffizient  [107% /K] 7 6 6
Wirmekapazitiit [J/kg-K| 750 750 300

Tabelle 4.5: Materialkennwerte fiir verschieden Schichttypen

Anhand der Ergebnisse der Parameterstudie sollte eine Aussage iiber die Grokenordnung,
mit der sich eine Anderung eines dieser Schichtparameter auf die Plastifizierung auswirkt,
moglich sein.

Betrachtet man nochmals die verwendeten Materialdaten und die Ergebnisse der Para-
meterstudie, so zeigt sich, dass vor allem der Warmeausdehnungskoetfizient kaum einen
Einfluss haben wird und ebenso vernachléssigbar sein sollte. Dadurch sollte auch die
Vernachléssigung des Elastizitdtsmoduls durchaus moglich sein. Ebenso gering sollte die
Auswirkung der Wiarmekapazitit sein, die somit auch vernachléssigt wird.
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Ausgegangen wir von einer Probe mit einer 4 pn dicken Chromnitridschicht mit 3 GPa
an Druckeigenspannungen. Anhand der Ergebnisse der Parameterstudie und den Materi-
aldaten in Tabelle 4.5 sollten sich fiir Titannitrid und Wolframkarbid der entsprechende
Wert fiir die akkumulierte plastische Dehnung mittels Extrapolation ermitteln lassen.
Aufgrund der unterschiedlichen Wirmeleitfihigkeiten und der Ergebnisse der Parame-
terstudie, sollte bei einer linearen Abhédngigkeit der akkumulierten plastischen Dehnung,
sich fiir Titannitrid ein um 13.4 % hoherer Wert fiir die akkumulierte plastische Dehnung
ergeben und fiir Wolframkarbid um 146.6 %. Dies ist der Fall, wenn man von Chrom-
nitrid ausgeht und die relativen Unterschiede der Wirmeleitfihigkeiten von Titannitrid
und Wolframkarbid heranzieht.

In Abbildung 4.49 sind die Ergebnisse der Simulationen unterschiedlichen Hartstoffschich-
ten dargestellt.
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Abbildung 4.49: Vergleich der akkumulierten plastischen Dehnung bei Proben mit unter-
schiedlichen Schichttypen

Die in der Abschétzung erhaltene Reihung der Schichttypen ergibt auch die Simulation.
Jedoch zeigt sich, dass nur eine Abschiitzung der Grokenordnung der Anderung der ak-
kumulierten plastischen Dehnung moglich ist. Die Simulation hat fiir die Probe mit der
Chromnitridschicht eine akkumulierte plastische Dehnung von 0.50 % ergeben. Aufgrund
der Abschitzng miifste sich fiir Titannitrid eine akkumulierte plastische Dehnung von
0.57 % ergeben. Das stimmt mit dem Wert aus der Simulation von 0.54 % relativ gut
iberein. Bei Wolframkarbid ist das nicht der Fall. Die Abschitzung wiirde hier zu einer
akkumulierten plastischen Dehnung von von 1.23 % fithren. Das Ergebnis der Simulati-
on ist ein Wert von 0.58 %. Die Abschitzung fiihrt zu einer mehr als doppelt so hohen
akkumulierten plastischen Dehnung wie die Simulation.

Dies mag teilweise an der Vernachléssigung einzelner Parameter liegen, wird jedoch haupt-
sdchlich darin begriindet sein, dass die einzelnen Parameter nicht linear sind und sich
untereinander beeinflussen.
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Die Ergebnisse der Parameterstudie lassen somit eine Abschitzung der Entwicklung bzw.
der Grokenordnung der akkumulierten plastischen Dehnung zu. Solange die Abweichung
einzelner Materialparameter innerhalb gewisser Grenzen bleibt, erhélt man mit der Ab-
schitzung relativ gute Werte. Um {iber grofere Bereiche Aussagen treffen zu konnen,
wéren weiter gehende Simulationen nétig, um ein genaues Bild der Abhéngigkeit der ak-
kumulierten plastischen Dehnung von der Wérmeleitfihigkeit, dem Wirmeausdehnungs-
koeffizienten, der Warmekapazitit und vor allem auch vom Elastizitdtsmodul zu erhalten.

81



5 DISKUSSION UND ZUSAMMENFASSUNG

5. Diskussion und Zusammenfassung

Bei zyklisch-thermisch beanspruchten Proben, kommt es im oberflichennahen Bereich
mit zunehmendem Plastifizieren zu einer Verdnderung des Eigenspannungzustandes von
Druckspannungen in Richtung Zugspannungen. Ist dieser Effekt zu stark, so kommt es zu
Rissbildung und somit zur Schidigung der Probe. Das Aufbringen einer Hartstoffschicht
mit hohen Druckeigenspannungen in der Schicht selbst, soll diesen Effekt der Verschiebung
der Eigenspannungen in den Zugbereich verringern bzw. stoppen.

Ziel dieser Arbeit ist es, die Auswirkung der Auftbringung dieser Hartstoffschichten auf
thermomechanisch belastete Proben zu untersuchen. Dazu werden einerseits Versuche und
andererseits Simulationen durchgefiihrt. Die Ergebnisse werden soweit als moglich mitein-
ander verglichen. Sowohl die Messergebnisse als auch die Simulationen zeigen eine positive
Auswirkung des Einsatzes von Hartstoffschichten auf das mechanische Verhalten der Pro-
ben.

Fiir die Messungen werden Proben mit 4 und 8 pym dicken Chromnitridschichten mit 3
und 4 GPa an Druckeigenspannungen in der Schicht hergestellt. Mit 3 und 4 GPa sind die
Eigenspannungen jedoch um einiges hoher ausgefallen als die geplanten Eigenspannungen
von 0.5 und 1.5 GPa.

Vor der Durchfiithrung der zyklisch thermischen Belastung werden Spannungsmessungen
durchgefiihrt. Da diese Arbeit vor allem auf die Spannungsentwicklung mit zunehmender
Zvklenzahl ausgerichtet sein sollte, werden diese Messungen aus Kostengriinden nur an
Referenzproben durchgefiihrt. Aus diesem Grund wird die erste Messung auch nicht nach
dem ersten sondern erst nach dem zehnten Zyklus durchgefiihrt. Weitere Messungen finden
nach 100, 1000 und 10000 Zyklen statt.

Erste Messungen mit einer Maximaltemperatur von 500 °C zeigen einen starken Abfall der
Druckspannungen und u.a. sogar einen Aufbau von Zugspannungen im Substrat wihrend
der ersten Zyklen. Dabei darf jedoch nicht aulker Acht gelassen werden, dass bei den Ei-
genspannungen in der Schicht immer von der jeweiligen Referenzprobe ausgegangen wird.
Im Verlauf der weiteren 9990 Zyklen kommt es nur zu einer geringen bis keiner Zunahme
der Zugspannungen. Daher wird die Maximaltemperatur auf bis zu 650 °C angehoben.
Es kommt dadurch zu einer geringen Verstirkung der Effekte, aber zu keinen wesentli-
chen Anderungen. Ein Umrechnen der Spannungsinderungen iiber die letzten 9990 Zyklen
auf einen Zyklus zeigt wie gering diese ausfallen. Die Spannungsinderung betrigt dabei
sowohl bei den beschichteten als auch den unbeschichteten Proben nur einige Pascal je
Zyklus. Im Fall der unbeschichteten Proben ein wenig mehr als bei den beschichteten.
Hierbei muss zusétzlich noch beriicksichtigt werden, dass es aufgrund des Versuchsauf-
baues zu Schwankungen der Hintergrundtemperatur von einigen Grad Celsius kommen
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kann, welche das Temperaturfeld der Probe durchaus beeinflussen und somit auch den
Spannungsverlauf.

Fiir die Simulation sind Materialdaten noétig. Fiir die Daten der Hartstoffschichten wird
dazu eine Literaturrecherche durchgefiihrt. Dabei ist von Beginn an klar, dass die Daten
fiir diinne Schichten nur teilweise vorhanden sind und daher werden auch Daten fiir Bulk-
material gesammelt und gegebenenfalls verwendet. Fiir die Schicht wird dabei von einer
rein elastisch Belastung ausgegangen und es wird rein temperaturunabhingig gerechnet.
Die Schicht selbst wird als homogen angenommen, was in der Realitét nicht der Fall ist.
Aufgrund des Schichtaufbaus dndern sich die Schichtparameter iiber die Schichtdicke.
Die Literaturrecherche gibt einen Uberblick iiber die in der Literatur vorhandenen Da-
ten und zeigt, wie stark die einzelnen Schichtparameter schwanken, abhéngig von der zur
Herstellung der Schicht verwendeten Herstellungsmethode und der Art der Bestimmung
der einzelnen Schichtparameter.

Das Interface zwischen Schicht und Substrat wird als ideal angenommen. Das heikt es
wird von einer idealen Haftung ausgegangen und Effekte wie das Ablosen der Schicht
werden nicht beriicksichtigt.

Das wesentliche Ergebnis erster Berechnungen ist, dass unter den gew#hlten Bedingun-
gen kein zyvklisches Plastifizieren auftritt. Das gilt sowohl fiir unbeschichtete als auch
beschichtete Proben. Dabei wird mit einer Maximaltemperatur von 500 °C gerechnet.
Die Schichtdicke betrégt 4 pm und die Eigenspannungen in der Schicht 3 GPa. Zu einem
Plastifizieren kommt es hier nur wihrend des ersten Zyklus, womit sich die Untersuchung
der Spannungsinderung mit weiteren Zyvklen mit diesem Materialmodell eriibrigt.

Fiir einen Vergleich von Messergebnissen und Simulationsergebnissen werden nur eine
unbeschichtete Probe und eine Probe mit 4 gm Schichtdicke und 3 GPa an Eigenspannun-
gen herangezogen. Es stellt sich nun heraus, dass fiir einen Vergleich vor allem Messungen
vor der thermischen Belastung und im Verlauf der ersten Zyklen und hier speziell nach
dem ersten Zyklus wichtig gewesen wiren. Ein direkter Vergleich ist somit nicht wirklich
moglich.

Gewisse Tendenzen in der Entwicklung der Eigenspannungen lassen sich jedoch sehr wohl
vergleichen. So kommt es sowohl bei der Simulation als auch den Messungen bei unbe-
schichteten Proben zu einer stérkeren Abnahme der Druckspannungen bzw. Zunahme der
Zugspannungen als bei Beschichteten. Somit wirkt die Beschichtung durchaus ddmpfend
und unterdriickt das Plastifizieren der Substratoberfliche. Im Verlauf der Eigenspannun-
gen in der Schicht selbst decken sich die Ergebnisse jedoch nicht. Im Fall der Simulation
kommt es zu einem geringen Ansteigen der Druckspannungen, wobei das vor allem im
ersten Zyklus auftritt. In den Messungen hingegen fallen diese stark ab. Der Grund fiir
den Abfall der Druckspannungen in der Schicht in den Messungen ist bisher nicht geklért.
Ein Grund fiir den Spannungsabfall konnten diverse Volums- und Kriecheffekte sein. Der
Grund fiir die Abweichungen in der Simulation von den Messungen liegt darin, dass viele
Vereinfachungen fiir die Schicht getroffen wurden. So ist bei den Messungen sicherlich
keine homogene Schicht mit idealer Haftung vorhanden. Das Ergebnis der Simulation ist
mechanisch einfach erkldrbar und ergibt sich dadurch, dass das Material darunter plasti-
fiziert und nun unter Zug steht.
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Wie schon erwdhnt, ist ein priméres Ziel dieser Arbeit vor allem die Untersuchung der
Spannungsentwicklung aufgrund von zyklisch thermischer Belastung iiber viele Zyklen
hinweg bzw. eine Parameterstudie, um den Einfluss einzelner Schichtparameter herauszu-
arbeiten. Da das mit dem fiir den Warmarbeitsstahl W300 vorhandenen Materialmodell
nicht moglich ist, wird ein fiktives Modell erstellt. Ein Senken der Fliekgrenze um 100
MPa reicht dabei aus, um zyklisches Plastifizieren zu erreichen.

Innerhalb von 500 Zyklen kommt es wihrend des ersten Zyklus zur grokten Eigenspan-
nungsidnderung. Das liegt an der starken Verfestigung im ersten Zyklus. Die 217 bzw. 200
MPa an Druckspannungen, von denen ausgegangen wird, werden dabei génzlich abgebaut.
Bei der unbeschichteten Probe kommt es zu 179 MPa an Zugspannungen im Substrat und
bei der beschichteten zu 170 MPa. In beiden Féllen steigen die Zugspannungen wihrend
der restlichen 499 Zyklen weiter, jedoch unterschiedlich stark und unterschiedlich lan-
ge. Bei der unbeschichteten Probe steigen die Zugspannungen auf 542 MPa an, wobei
die Steigung je Zvklus kontinuierlich abnimmt. Bei der beschichteten Probe steigen die
Zugspannungen nur auf 294 MPa. Das geschieht jedoch innerhalb der ersten 200 bis 300
Zyklen, danach stellt sich hier ein annihernd stabiler Zustand ein.

Vergleicht man damit eine Probe, die am Ende des Heizzyklus eine Interfacetemperatur
von 500 °C aufweist, im Vergleich zu den restlichen Proben, die eine Oberflichentem-
peratur von 500 °C aufweisen, so beobachtet man einen Spannungsverlauf, der dem der
unbeschichteten Probe beinahe gleicht. Nach 500 Zyklen liegen hier Spannungen von 540
MPa vor. Der Verlauf der akkumulierten plastischen Dehnung zeigt hier ein wenig grokere
Unterschiede zwischen der unbeschichteten Probe und der beschichteten Probe mit 500
°C Interfacetemperatur.

Es zeigt sich somit, dass eine Hartstoffschicht ein zyklisches Plastifizieren dimpft bzw.
ganz unterdriickt und somit auch aus mechanischer Sicht Vorteile bietet. Einerseits wirkt
die Schicht stark isolierend, womit die auf die Substratoberfliche wirkenden thermischen
Spannungen verringert werden, andererseits scheint es, als ob die Schicht eine Dehnung
des Substrates und somit ein Plastifizieren behindert.

Fiir die Parameterstudie werden jeweils 10 Zyklen verwendet. Ausgegangen wird dazu von
einer unbeschichteten Probe und einer Probe, mit einer 4 ym dicken Chromnitridschicht
mit 3 GPa an Schichteigenspannungen. Daraufhin werden folgende Schichtparameter um
je £25 % variert: die Schichtdicke, die Schichteigenspannung, der Wiarmeausdehnungs-
koeffizient, der Elastizititsmodul, die Warmeleitfihigkeit und die Wérmekapazitit. Die
unbeschichtete Probe plastifiziert dabei wieder stirker als die beschichteten.

Den stirksten Einfluss zeigen die Schichtdicke und die Wérmeleitfahigkeit. Der Wiarme-
ausdehnungskoeffizient, die Warmekapazitit und die Schichteigenspannung zeigen einen
wesentlich geringeren Einfluss. In der Parameterstudie selbst zeigt sich kein Einfluss des
Elastizitdtsmodul, was nicht erwartet wurde. Zusétzliche Berechnungen haben jedoch ge-
zeigt, dass u.a. nach einem starken Andern des Wirmeausdehnungskoeffizienten sehr wohl
eine Abhéngigkeit vom Elastizititsmodul vorhanden ist. G. Dour, et al [4] hat fiir ein ande-
res System gezeigt, dass bei bestimmten Verhiltnissen von Warmeausdehungskoeffizienten
und Wirmeleitfihigkeiten, die Spannung am Interface unabhingig vom Elastizitdtsmodul
ist.

Die Ergebnisse der Parameterstudie sollten nun ermdglichen die Anderung der akkumu-
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lieren plastischen Dehnung bei Anderung von Schichtparametern abzuschitzen und somit
auch fiir verschiedene Schichttypen. Das wird fiir Proben mit Schichten gleicher Dicke und
identen Schichteigenspannungen durchgefiihrt. Ausgegangen wird dabei von einer Chrom-
nitridschicht und als Vergleich dienen Schichten aus Titannitrid und Wolframkarbid. Der
Elastizitdtsmodul wird dabei vernachlissigt. Aufgrund der Materialdaten sollte die Probe
mit Chromnitrid am wenigsten plastifizieren und jene mit Wolframkarbid am stéirksten.
Anhand der Ergebnisse der Parameterstudie und den Materialdaten in Tabelle 4.5 sollte
sich bei linearer Extrapolation gegeniiber der Probe mit der Chromnitridschicht fiir jene
mit der Titannitridschicht ein um 12.7 % hoherer Wert fiir die akkumulierte plastische
Dehnung ergeben und fiir jene mit Wolframkarbid 144.8 %. Anhand von Berechnungen
ergibt sich fiir Titannitrid ein um 8 % hoherer Wert und fiir Wolframkarbid um 16 %.
Die Berechnungen bestétigen die Tendenzen der Abschitzungen zeigen jedoch auch die
Grenzen deutlich auf. Je stirker einzelne Materialparameter voneinander abweichen umso
ungenauer wird die Abschitzung. Das zeigt sich bei Wolframkarbid deutlich. Fiir relativ
gute Abschitzungen sollten die Parameter somit nicht um einige 100 % differieren, da hier
eine lineare Extrapolation nicht wirklich zuléssig ist. Weiters scheint sich bei Wolfram-
karbid die Abhéngigkeit der einzelnen Parameter untereinander zu zeigen. So diirfte hier
aufgrund der stark von Stahl variierenden Wiarmeleitf&higkeit auch der Elastizitdtsmodul
schon einen Einfluss auf die akkumulierte plastische Dehnung haben.

Ein Weiterfiihren der Parameterstudie diirfte sich durchaus sinnvoll erweisen, um an-
hand zusétzlicher Berechnungen fiir einzelne Parameter die Abhéngigkeiten dieser besser
verstehen zu kénnen.

Zudem wéiren Versuche mit einem anderen Material, welches stirker zyklisch plastifiziert,
und in weiterer Folge Simulationen dazu fiir einen direkten Vergleich von Messungen und
Simulation von Interesse.
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