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INTRODUCTION

Dans 1'étude des propriétés des métaux normaux non nobles, le déve-
loppement de l'énergie du métal sous la forme d'une somme d'énergies d'inte-
raction entre paires d'atomes,lll IZI |3| a permis d'obtenir des résultats
théoriques en bon accord avec l'expérience : le développement effectué par
Pick |3[, qui permet de comparer les différentes énergies du métal au cours
de transformations & volume constant, a &té utilisé avec succés pour 1'étude
des spectres de phonons |4| et pour le calcul de 1'énergie de faute d'empile-
ment dans les métaux normaux de structure CFC et HC |5|. Nous utiliserons
cette expression de l'énergie pour calculer 1'énergie d'interaction entre une
impureté ou une lacune, et une faute d'empilement dans ces métaux l6|. Ceci
nous permettra d'étudier l'effet Suzuki l7|, c'est 4 dire la ségrégation des
impuretés sur les faures d'empilement qui en résulte.

Nous appliquerons aussi les résultats concernant 1'énergie d'inte-
raction d'une lacune et d'une faute d'empilement i la germination des boucles
de trempe superposées dans l'aluminium. Nous aurons alors besoin, pour savoir
si ces boucles peuvent se développer, de connaltre l'énergie d'interaction
entre fautes d'empilement : nous rappellerons donc le calcul de 1'énergie
de faute qui a &té fait par A Blandin, J Friedel et G Saada |5|, discuterons
1'accord de ces résultats avec l'expérience ; nous étendrons ensuite ce
calcul 3 celui de 1'@nergie d'interaction entre fautes, Nous considé&rerons
uniquement les métaux normaux polyvalents, ol les calculs |51 ont montré
qu'il existait une énergie d'interaction importante entre fautes.

Notre travail comprend donc essentiellement deux parties :

- le calcul de 1l'énergie d'interaction entre fautes d'empilement
- le calcul de 1'énergie d'interaction entre une impureté et une faute d'em-—
pilement et 1'étude de l'effet Suzuki.

Dans le chapitre ¥ nous présentons le modéle de l'énergie de paires.
Nous rappelons ensuite, dans le chabiﬁre 1I, les résultats \5\ concernant
1'énerglie des fautes d'empilement dans les métaux normaux de structure CFC ou
HC. Les deux derniers chapitres constituent 1l'essentiel de notre travail : le
chapitre III est consacré au calcul de 1'énergie d'interaction entre défauts
plans dans les métaux normaux de structure CFC ou HC. Dans le chapitre IV
nous calculons '1'énergie d'interaction entre une faute d'empilement et un atome
d'impureté. Nous en déduisons un modéle décrivaﬁt la variation de la concen-
tration en impuretés dans les différents plans paralléles & la faute, et nous

comparons ce modéle & cqlui de Suzuki.



I ~ MODELE DE L'ENERGIE DE PAIRES - SES LIMITATIONS

Pick a développé l'énergie totale d'un métal normal par un calcul
de perturbation au second ordre en utilisant la méthode des pseudopotentiels.
En supposant le volume constant, il a obtenu l'expression suivante de l'énergie

totale du cristal 3| [5] :
E =Bt WR; ) (1)

ol .E, est un terme ne dépendant pas de la structure

.R,. est le vecteur joignant les iomns i et j, Rij est le module

w(Rij) représente L'énergie d'interaction effective entre les

ions 1 et j.
La forme asymptotique de W(R) est, avec les conventions de |5|

cos (ZkFR)
W(R) = o — 3 (2)
(ZkFR)

ol kF est le rayon de la sphére de Fermi.

La forme oscillante de (2) est une conséquence de la coupure en
énergie de la distribution de Fermi.

La forme asymptotique de W(R) constitue une bonne approximation
dés que R devient supérieur ou &gal 4 la distance entre seconds voisins |5|.
Nous verrons que lors de 1l'introduction d'une faute d'empilement dans les
plans (IIL) de la structure CFC et dans les plans de base de la structure HC,
les distances entre atomes premiers voisinsg ne sont pas modifiées. La forme
asymptotique conviendra donc, aussi bien pour le calcul de 1l'énergie de deux
fautes d'empilement que pour celui de l'énergie d'interaction d'une impureté
et d'une faute d'empilement |5| |6].

La valeur du coefficient o a &té calculée numériquement pour un
certain nombre de métaux normaux : elle est donnée dans le tableau 1 pour
les métaux que nous étudieroms.

Pour calculer l'énergie d'interaction entre une impureté et une

faute d'empilement, nous utiliserons un modéle d'ions ponctuels, de charge



_3_

égale d la valence Z. Les résultats sont identiques aux précédents, seule

' de la forme asymptotique de 1'énergie d'interaction entre

2 Zl 22
'o= , ol Z, et 22 représentent le

2
TE (ZkF) .

nombre d'électrons de conduction des 2 atomes qui interagissent, et oi €

1'amplitude o

paires d'atomes différe : «a

est la constant diélectrique statique du gaz d'électrons libres :

2k
F k
e = 1+ —5 g (G
Tk F
1 - x2 I + x
avee g (x) = 1+ <55 Log ‘] — .
Les valeurs de ' pour les métaux étudiés sont portées dans le tableau I.
Tableau 1 : valeurs de o et &' en unités atomiques (27,2 eV)
(d'aprés |5] )
Be Mg Zn Al
non
o 2,38 0,73 calonls 1,70
o' 1,91 1,63 1,79 4,20

Pour le zinc, ol la constante a , 4 notre connaissance, n'a pas
8té calculée, nous utiliserons pour nos calculs la valeur o' : ceci nous

donnera un ordre de grandeur de l'énergie calculée,

Tout d'abord nous constatons que le seul paramétre intervenant
dans 1l'expression de l'énergie est le rayon de la gphére de Fermi, qui est
donné. Ceci est un inconvénient par rapport 3 d'autres expressions de l'énergie
obtenues par la méthode des pseudopotentiels : ces expressions comportaient
plusieurs paramétres et permettaient, par l'ajustement de ces paramétres,
d'obtenir un meilleur accord avec l'expérience.

Mais une limitation essentielle est due au fait que le calcul a &té
effectué dans l'approximation de Hartree self consistente, en négligeant les

énergies de corrélation et d'échange. Ces termes interviennent assez peu si



_.4._

tous les calculs sont effectués 3 volume constant, mais ils deviennent impor-
tants dés que la densité électronique moyenne varie ; la forme (1) de 1'énergie
d'un métal ne permet donc d'étudier que des transformations & volume constant.
Une seconde approximation consiste i séparer les états des électrons
en états de coeur et en états de la bande de conduction, et & négliger le
recouvrement des fonctions d'onde de coeur entre ions voisins. On considére
alors les couches d complétes comme. couches internes ; dans les métaux nobles,
ces états sont trop &tendus pour que l'approximation soit valable. Quant aux
glectrons d des métaux de transition, ils se trouvent dans des &tats trop
étendus pour étre considérés comme &lectrons du coeur, et sont trop liés aux

-~

atomes pour étre consid@rés comme appartenant i la bande de conduction !8

Finalement, cette approximation n'est valable que pour les métaux normaux non

nobles.

En résumé, la forme (1) de 1'énergie totale d'un métal obtenue par Pick
s'applique uniquement aux métaux normaux i l'exclusion des métaux nobles
elle ne permet de comparer leurs énergies que lors de transformations &

volume constant.
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7T - RAPPELS SUR LES FAUTES D'EMPILEMENT ET LEUR ENERGIE DANS LES METAUX NORMAUX
pE STIGICTURE CFC OU HC lSI. DEVELOPPEMENTS : DISCUSSION DES RESULTATS EXPE-

RIMENTAUX POUR L'ALUMINIUM ; INFLUENCE DU RAPPORT % DANS LES HC

Un cristal parfait de structure CFC ou HC peut &tre représenté
comme un empilement de plans denses de méme structure, (111) ou (0001)
respectivement : la maille é€lémentaire plane est un parallé€logramme cons-—
titué de deux triangles équilatéraux accolés ( v. fig 1). Désignons par A
L'un de ces plans. Les plans cristallins &tant translatés 1'un par rapport
3 1'autre d'un vecteur du type b joignant un sommet d'un triangle &quila-
téral au centre de ce triangle, les seuls plans pouvant succéder au plan A
sont de type 5 .. . cristal parfait CFC est constitué par l'empilement
périodique ABC ABC ABU ... ou, suivant la notation de Frank |9|, AAAAAAAA...

Un cristal parfait HC est caractérisé par l'empilement A B A B AB ...
AV AV A ..

La création d'une faute d'empilement ou d'un plan de macle translate
tous les plans de la partie supérieure du cristal d'un vecteur multiple de
b par rapport 4 la partie inférieure du cristal ( v. tableaux 1 et 2). Elle
ne modiiis donc pas le volume moyen par atome, et le développement (1) de
1'@nergie totale du cristal sous forme d'une somme d'énergies de paire est

particuliérement adapté au calcul de 1'énergie de faute.

Tableau | : défauts plans dans un cristal CFC  (d'aprés |3] )

cristal parfait ABCABCABC
AANAADLALA

faute d'empilement ABCBVWCABC

intrinséque AAYV AANAA

faute d'empilement ABCVBYABCABC

extrinséque AAVVAAAALA

plan de macle A B CYBYCYAYBYCYA

AAVVVVVY

Tableau 2 : défauts plans dans un cristal HC (d'aprés l3| )

cristal parfait ABABABAB
AV AV AV A

faute 14 ABABIBCHEB
AV AANVAV



2} FORMES DE L'ENERGIE D'INTERACTION ENTRE PLANS PARALLELES

Pour déterminer 1'énergie de faute, il faut calculer la variation
de 1'énergie d'interaction par unité de surface entre deux plans P et P'
lorsque 1'un d'eux est translaté d'un vecteur b . On remarque que I1'intro-
duction d'une faute d'empilement ne modifie pas les distances relatives des
atomes situés dans des plans premiers voisins ( v fig 2) : les distances
atomiques intervenant dans le calcul sont donc supérieures i la distance
entre plans (111) seconds voisins, et l'utilisation de la forme asymptotique (1)
semble justifiée.

A Blandin, J Friedel et G Saada |5| ont tout d'abord calculé 1'énergie
¢'interaction par unité de surface entre deux plans atomiques paralléles P et
P', distant d¢ -, supposés infinis. Dans chacun de ces plans, les atomes sont
disposés aux noeuds du oseau plan décrit précédemment (fig 1). On désignera
par % les vecteurs du réseau réciprogue de ce ré@seau plan. En sommant les
énergies d'interaction entre paires d'atomes, on trouve que l'énergie d'inte-
raction entre plans admet des formes asymptotiques trés difidrrnc*es suivant
qu'il existe ou non des vecteurs % de module inférieur a ZkF :

. Si tous les vecteurs K ont un module supérieur 3 2kF, la forme asymptotique
de 1'énergie d'interaction entre plans décroit exponentiellement en fonction
de leur distance.

. S'il existe des vecteurs‘K de module inférieur a kg, 1'énergie d'interaction
est une fonction oscillante de z.

Or, dans le cas de métaux CFC, ou de métaux HC dont le rapport %
les rapports

est idéal et égal a dépendent uniquement du nombre Z

8 A
3? 2k S
d'électrons de conduction par atome. Les ~vecteurs de base Ao du réseau réci-
proque du réseau plan ont un module inférieur & ZkF pour Z > Z_ = 1,14,
(D'autre part, dans les métaux normaux et leurs alliages, seuls ces vecteurs

de base KO ont un module inférieur a 2kF).

Dans les métaux divalents et trivalents, le terme prépondérant dans
1'expression de l'énergie d'interaction entre plans atomiques est donc une
fonction oscillante de z, dont l'amplitude décroit en z =2 ad grande distance.

Par contre, dans les métaux normaux monovalents tels que Na, Li, K,
1'énergie d'interaction entre plans est une fonction exponentiellement décrois-
sante de z, nécessairement & plus courte portée que dans les divalents et les
trivalents.

En réalité, dans les métaux normaux divalents HC tels que le béryllium

ou le zinc, le rapport-% différe du rapport idéalVE§ . Le rapport E%— y dépend
F
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donc non seulement de Z, mais aussi de-% . Nous pouvons calculer la nouvelle
valeur de Zc défini par A = 2kF (Zc) t ce calcul trés simple est effectud
dans l'appendice A. En posant §~= y, on trouve :

L
z, = 5 Y (4)

Le tableau 6 permet de comparer la valeur de-g dans le béryllium,
le magnésium et le zinc & sa valeur idéale -% = 1,633,

Les variations de % autour de sa valeur idéale ne dépassent pas
15 Z, donc les variations relatives de ZC pour les divalents sont inférieures
a 15 %, On a donc toujours Z > Zc, et les conclusions précédentes ne sont
pas modifiées : 1'énergie d'interaction entre plans est bien une fonction
oscillante de leur distance. Seules les valeurs numériques, en particulier

celle de Zc’ sont légérement modifiées.

3) ENERGIE DES_FAUIES D'EMPILEMENT DANS LES METAUX NORMAUX OU__ Z > Z_

- a) Expression des énergies de faute |5]

Soit d la distance entre plans compacts premiers voisins dans un
cristal CFC ou HC. Alors la distance séparant 2 plans quelconques est nd,
ol n est un entier.

Dans la référence ]5] est calculée la variation ¥(nd) de 1'énergie
d'interaction de deux plans atomiques de type A, distants de nd, lorsque.
1'un d'entre eux est, par translation, transformé en un plan de type B ou C
(es variations des distances entre atomes &tant les mémes dans les deux cas,
la variation d'énergie est la méme).

Dans les métaux oli le nombre moyen d'électrons de conduction par

atome est supérieur 3 Zc’ la forme asymptotique de ¥(nd) est :

Y(nd) = E.l.?..z.‘l..@. (5)
n
2 2] 1
R o kF Zc 5 5
ou g = m?"'-“-'f 1 - (-2-—- (6)
(2m)° z
) 2 4
et 0= ( bk” =X, 7)) 2 g (N

Ces formules restent les mémes dans le cas d'un métal HC dont le



rapport E n'est pas idéal, mais kF et ZC, qui dépendent du rapport §-= Vs
sont modifiés., )
Dans les HC, on peut exprimer O en fonction de vy, Z, et ZC = él y @
1 2 2 2 1
_ 2.3 3 3 3,2
o= (4y3n") " vy " ( z, ") (8

Connaissant 1'expression de ¥ (nd), il est facile de calculer
1'énergie d'un plan de macle ou d'une faute d'empilement : il faut sommer
les variations des énergies d'interaction entre plans appartenant respec-

tivement 3 la partie translatée et 3 la partie non translatée du cristal.

La référence |5| donne les expressions suivantes de 1'énergie des fautes :

- dans les métaux CFC

. énergie Tm d'un plan de macle :

Fm = Zn - 0 {— ¥(3nd - d) + 2¥(3nd) - ¥(3nd + d)J (9)
. énergiel} d'une faute d'empilement intrinséque :

| ° [ ]

L=l (3n - 1) ¥(3nd - d) + 3n ‘P(Bnd)J (10)
. énergie fe d'une faute d'empilement extrinséque

Fe = Zn - [— 2Y¥%(3nd - d) + 3o+ 1) ¥(3nd) - 3n ¥(3nd + d)} (11)

- dans_les métaux HC

Energie T1A d'une faute 14

FIA = Zn . ¥ (2nd) (12)

Remarque : par la suite, nous désignerons toujours par I 1'énergie de faute
2 . I . . . .
par cm , tandis que E , nombre sans dimension qui est la somme de fonctions

oscillantes de ©, sera noté Y.
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Les valeurs de g »nour les différents métaux étudiés sont données par le

tableau 3 :

Tableau 3

Al Zn | Mg i Be

mio
-
[N
o
o
el

c . e c
= exact — 1déal 7 exact

700 1190 980 335 | 2140 2260 (glerg/cm)

Pcur le zinc, le calcul de g a été effectué 3 1'aide du coefficient o',

seul connu,

- b) Cas de 1'aluminium : énergie des fautes d'empilement intrin-

séques_et extrinséques :

- Résultats théoriques :

On rappelle dans 1'appendice B les expressions des sommes
des séries infinies intervenant dans le calcul des fonctions v (expressions

tirées de |5| ). Nous avons fait le calcul numérique pour l'aluminium. On

trouve :
Tableau 4
| I = 60 erg/cm2
m
. L 2
| 71 = 150 erg/cm
| - ;2
e = 130 erg/cm

Ces résultats sont voisins de ceux de la référence |5 .

On constate que l'énergie d'une faute extrinséque est voisine
de celle d'une faute intrinséque. Or une faute d'empilement extrinséque peut
8tre considérée comme. la superposition de deux fautes d'empilement intrinsé&ques

situées dans des plans (11!) premiers voisins. On définit 1'énergie d'inte-
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raction de deux fautes intrinséques comme la différence entre 1'énergie des
deux fautes, et deux fcis 1'énergie d'une faute seule.

Si ces deux fautes intrinséques sont distantes de d, les résultats précédents
nous donnent une énergie d'interaction Te ~ 2Fi .= fi . Cette énergie
est importante, négative ; sa valeur absolue est de 1'ordre de grandeur de
1"énergie d'une faute intrinséque seule.

- Résultats expérimentaux

Des résultats expérimentaux concernant les énergies de faute
d'empilement intrinséque ou extrinséque ont &té obtenus récemment par une
étude de la cinétique de montée des boucles de dislocation imparfaites
bordant une faute d'empilement dams 1'aluminium ( [10], |11], 121 ). Iis

i

sont reportés dans le tableau 5 :

Tableau 5 - |
i oy i e
(erg/cm™)

[10]

Dobson, Goodhew, Smallman

[t

Tartour, Washburn

12]

r
E Goodhew, Dobson, Smallman

i35 + 20 ! 110

D'aprés ces résultats, l'émergie d'interaction fe - 2Ti entre deux fautes

|
|
5
|
|
|
|

d'empilement intrinséques distantes de d est voisine de - 0,7 Tic

Comparaison des résultats expérimentaux et théoriques :

Les énergies de faute calculées sont du méme ordre de grandeur
que les valeurs expérimentales. Mais les expérimentateurs |12| trouvent
que l'énergie d'une faute extrinséque est supérieure & celle d'une faute
intrinséque, et nous obtenons le r@sultat inverse. Par contre, l'ordre de
grandeur de 1'énergie d'interaction entre fautes d'empilement intrinséques
situées dans des plans (111} premiers veisins est dans les deux cas du méme
ordre de grandeur : elle est voisine de —Fi, oil Fi est l'énergie d'une faute
intrinséque seule.

Nous discutons maintenant les résultats expérimentaux.



% Faute d'empilement intrinséque_

Nous nous intéresserons d'abord aux fautes d'empilement intrin-—
séques : les résulitats sont obtenus par étude de 1z cinétique de montée de
boucles de dislocation imparfaites bordant une faute d'empilement intrinséque.

Deux modéies permettent d'interpréter le rétrécissement des
boucles par émission de lacunes vers la surface. Un premier modéle, di a

. Voo | L P . , P 4 ]
Friedel 113!, explique ce rétrécissement par ile déplacement des crans [e long

de la boucle de disiccation sous l'effet de deux forces de sens opposés :

- une force Fm qui tend 3 diminuer le rayon de iz boucle par émission de
lacunes aux crans
- une force Fs’ dépendant de la sursaturation de iacunes au volsinage des crans,

quil tend 4 augmenter le rayon R par absorption de lacunes aux c¢rans.

Dans le cas iimite 20 ies lacunes €&mises aux crans s'éliminent
trés rapidement d travers le cristal, la concentration de lacunes au volsinage
des crans est égale 4 sa vaieur d équilibre dans le c¢ristal parfait, et le
modéle est désigné par "modéle de montée contrdlée par ['émission".

Un second modéle décrit le cas sulvant : supposons qu'au départ
le flux de lacunes diffusant des boucies de dislocation vers la surface du
cristal soit inférieur au flux émis au niveau des crans ; Lla concentration de
facunes au volsinage des crans tend alors 3 augmenter, et 1l s'@tablit un état
statlonnaire lorsque le fiux de lacunes émis au niveau des crans est égal au
flux diffusé 3 travers le cristal, A la limite, les crans se saturent en
lacunes et le rétrécissement des boucles est controlé uniquement par la diffu-—
sion des lacunes dans le cristal : c'est le modéle de "montée contrdlée par

la diffusion " de Friedel ( |14 |15 [10] ).

i i i

En fait, Tartour et Washburn {J1] ont remarqué que le flux de
lacunes émis au niveau des crans et le flux diffusant des boucles vers 1la
surface du cristal dépendaient tecus deux de la concentration de lacunes au
voisinage des crans. Lls en ont déduit que la ceoncentration au voisinage des
crans "s'ajustait" &4 une valeur comprise entre les deux valeurs limites précé-
dentes, telles que le flux émis soit &gal au flux diffusé et qu'un &tat sta-
tionnaire s'établisse dans le cristal.

De plus, pour le rétrécissement des boucles, Tartour et

Washburn ont tenu compte de la diffusion des lacunes le leng de la ligne de
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disloration : ceci équivaut 2 accroltve le nombre de lacunes émises au

Pour en tenir compie, Tartour et

[

niveau des crans de faible concentrat

Washburn ont, dans les 2guatlons décrivant
donné 3 la soncentration des cxans toub le long de & boucle sa valeur maxi-
mum.

]

Tous ces moddles conduisent en fait 4 une méme forme de 1'équa-

tion déerivant la diminufion du ravon moven R des boucles ¢
o f- F Bz -
dR ‘D m N Yy .
— = - A exp (- = ( oo ) = 13
dt P KT c (13)

7

ofi . Uy est l'enthalple iibre d'autediffusicn

. T est la température absolue 3 lagqueile a lieu le recult
3

. Fm est la force de montés par unité de longueur de ila dislocation,
normale & la dis’ i

cation en chaque point

Y
o
P

. B” mesure ‘& section d'une lacune dans ie plan de la boucle

, ¢ est la concentration de lzcunes 3 1'8quilibre thermique dans le

cristal parfait

métres ¢’ ef A wvarie sulvant les modéles

o

. La signification des p

~ dans le moddle de montée contrlide par i'émission, ¢f concentration
3 C"
de lacunes au voisinage de ia bouclie, est voisin de c, s A est pro-

porticnnel 3 la concentration des crans o

.» @ leur fréquence de vibra-
. - U
tion et & la constante Do telle que D exp (- §2 } soit Egal au
@ T
coefficient d'autodiffusion.

dR c e s . . - i .
e est alors Li1& 3 la vitesse des crans sous lL'effet de la force Fm,

dans le cas d'une sursaturation nulle au woisinage de la boucle.

;o .

~ dans le medéle de montée contrilée par la diffusion, ¢

est la concen-

tration de lacunes au voisinage de la surface. A est encore proportionnel

a D, 5 on le calcule de fagon approchée en considérant que ia symétrie
de la diffusion est sphérique pour les boucles de petit rayon, cylin-—
drique pour les boucles de grand rayon. La valeur du coefficient A
varie alors avec la valeur du rayoen R.
Dans ce cas, L'8quation (13) s’interpré%e s%mplement ¢ la concentration des
crans saturés en lacunes étant c, exp (w%TE;), %% est proportionnel 3 la dif-

férence entre la concentratiorn de lacunes au voisinage des crans et leur



concentration c'o au voisinage de la surface.

- Pour Tartour et Washburn, c'o

est la concentration de crans au voisi-
nage de la surface. Tartour et Washburn ne déterminent le coefficient A que
de fagon approchée, en écrivant que le flux diffusé est &gal au flux émis et
en considérant une concentration de crans maximum tout le long de la boucle.
Ils obtiennent un coefficient A proportionnel & Do’ et indépendant du rayon
R de la boucle.

La similitude des &quations dé&crivant la variation du rayon moyen
des boucles en fonction du temps rend le choix d'un modéle de montée difficile.
Dobson, Goodhew et Smallman |10]| ont utilisé le modéle de diffusion, tandis

. Le coefficient A dans

que Tartour et Washburn ont utilisé le modéle |11
1'équation (13) est donc trds imprécis, et le choix d'un modéle de montée
constitue une source d'erreur importante.

Nous allons maintenant discuter 1'erreur sur [ provenant des mesures
expérimentales. Pour cela déterminons tout d'abord 1'expression de T,

D'aprés Tartour et Washburn |11|, 1'équation décrivant la variation

dans le temps du rayon R d'une boucle parfaite contenant une faute est

U [ 2 c'
- R - R#Bb__p _ -2 IBy__2°
R, = R - Bb Log RO+8b Fo Ap t exp ( kT) {exp (kT ) c (14)

R+ i , - . .
oi le terme Rb Log §~§§g représente la correction due i la tension de ligne,
o

et ol AF est la valeur du coefficilent A pour une boucle imparfaite bordant
une faute d'empilement.

On en déduit

dR, v [ g2 ' |

reatals AF exp (- T }exp q;f—) - E:— % (15)
c'O FBZ

Si on néglige - devant exp (ET_)’ 1'expression (15) devient

)

dRc UD - FBZ

R o~ -_— - ]

at Ap exp ( T ) (15"

Cette premiére équation permet une mesure de T, mais celle-ci est
. o . 2 .
trés imprécise car le terme I'B”, de l'ordre de 0,leV, est nettement inférieur

a Uy Dobson, Goodhew et Smallman |10| ont proposé d'éviter cet inconvénient
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en &liminant UD : ils comparent pour cela, & une méme température, la cinétique
de montée de boucles imparfaites bordant une faute, et de boucles parfaites.

Si la température de recuit des boucles parfaites est 8gale a T,
tempé&rature de recuilt des boucles imparfaites, la diminution du rayon Rp des

boucles parfaites est donnée par

U
1 2 YA _._D
T (Rp R, ) = Ap t exp ( T ) (16)

ol . o est une constante dépendant de la température

. Ap est la valeur du coefficient A pour les boucles parfaites.

1 dRp2 , UD
D'ou 55 Tae - Ap exp (- T an

En comparant les &quations (15') et (17), on obtient

dr
1
I = E% Log {20b KB dt2 (18)
B F dR
dt

L'erreur sur I dépend de fagon critique de 1'erreur sur la tempéra-
ture de 1'échantilion, plus exactement de la différence entre la température
de recuit de 1la boucle parfaite et celle de la boucle imparfaite ; ceci bien
que le terme é% soit faible. Ceci est développé dansg 1'appendice C. On montre
que pour les mesures de Tartour et Washburn, 1l'erreur qui en résulte sur T est
négligeable. Par contre, Dobson, Goodhew et Smallman |10|, qui ont effectué
certains recuits 3 l'intérieur du microscope, font une erreur sur la tempéra-—
ture pouvant atteindre 10°C : il en résulte une erreur absolue sur I' d'environ
70 erg/cmz,

A cette erreur sur [ provenant de 1°

erreur sur la température
s'ajoute celle due aux autres erreurs de mesure. Le calcul, classique, est
effectué dans 1l'appendice D, On trouve une erreur relative sur T d'environ
35 Z.

On obtient finalement les résultats sulvants
- mesure de Dobson, Goodhew et Smaliman 10| : T'= (135 + 110) erg/cm2
- mesure de Tartour et Washburn ]Ii! : T = (110 + 40) erg,/cmzc

Nous adopterons donc ce dernier résultat.
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- . 2
Le résultat théorique Fi = 150 erg/cm” est, aux erreurs de mesure

pré&s, compatible avec les résultats expérimentaux.

-_— - = — - e e e e e R e

La valeu¥ de l'énergie d'une faute extrinséque a &té déduite |12|

e < ~ . c s
de la mesure du rapport-F— ou Te est 1'énergie d'une faute extrinséque
1
Fi est 1l'énergie d'une faute intrinséque.

Pour cela, Goodhew, Dobson et Smallman IIZI ont €tudié la cindtique de montée de
deux boucles de dislocation ( v fig 3).

Dans une premiére phase du recuit isotherme, le rayon de la
boucle extérieure, bordant une faute d'empilement intrinséque, diminue, et le
rayon de la boucle intérieure augmente. Dans une deuxiéme phase, les deux boucles,
observées au microscope &lectronique, semblent superposées ; elles bordent une
faute d'empilement extrinséque, et leur rayon décrolt 3 une vitesse plus faible
que celui de la boucle extérieure au cours de la premiére phase. Goodhew, Dobson
et Smallman ont considéré que le rétrécissement de la boucle extérieure dans le
premier cas, des deux boucles superposées dans le deuxi@me cas, &taient contrdlés
par la diffusion des lacunes vers la surface. Ils en ont déduit que le rapport
I‘e . . .

T était voisin de 1,3.
1

En fait, le probléme de la cinétique de montée de deux boucles
de dislocation bordant une faute d'empilement n'a pas encore &té résolu théori-
quement. Aussi considérerons—-nous que le résultat de Goodhew, Dobson et Smallman
ne constitue qu'un ordre de grandeur.

Le calc?l et les résultats expérimentaux donnent un méme ordre

de grandeur du rapport f%“,
i

Le calcul donne donc des résultats compatibles avec les résultats
expérimentaux en ce qui concerne l'ordre de grandeur des &nergies de faute
intrinséque ou extrinséque, et celul de 1l'énergie d'interaction entre deux fautes

d'empilement intrinséques.

- d) Energie des fautes 1A dans les HC_j; influence du rapport E

Le calcul de 1l'énergie d'une faute 14 dans le zinc, le magnésium et
le béryllium, a &té effectué en utilisant les formules du 2) et du 3a).
Ces formules font apparaltre explicitement le rapport % . Ce rapport

variant assez peu suivant les métaux, il est fréquent de lui donner sa valeur
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idéale = 1,633 (correspondant 4 l'espacement des plans dans la structure CFC).
Pour donner une idée de l'approximation ainsi faite, nous avons calculé 1'énergie
3 la fois pour le rapport g-exact et pour le rapport §~idéal. I1 faut noter que
nous avons pris la méme valeur de a dans les deux cas, ceci réduit la valeur

de la comparaison, car les densités électroniques ne sont pas les mémes.

~, -

Les résultats sont reportés dans le tableau 6, 4 cOté des valeurs

-~

c P
du rapport 5 exact correspondant 3 chaque métal.

Tableau 6

I calculé pour ' expérimental|T expérimental
LA ) 14 14
. riA calculé pour
= exact % idéal = 1,633 d'aprés 19| et | d'apras |18
c 2
(erg/cmz) 3 exact (evg/em’) 120 | (erg/cmz) (erg/cmz)
zn |1,856 | 215 180 140 300 ¢ 150
Mg 1,625 60 60 125 280 + 100
Be |[1,567 385 405
|
. l

On constate que l'@nergie de faute varie peu avec le rapport‘i :
pour une variation de g'd'environ 15 % (Zn), la variation de 1l'énergie de
faute est de 20 %Z. On commet donc une erreur assez faible en calculant
1'énergie de faute pour le rapport g-idéal.

La valeur obtenue pour le zinc ne constitue qu'un ordre de grandeur,
car elle a été calculée a 1'alde du coefficientoa', le coefficient o n'étant
pas connu.

Nous comparerons trés rapidement nos résultats aux résultats expéri-
mentaux. Les résultats obtenus par étude de la cinétique de montée de boucles
de dislocation imparfaites contenant une faute A sont portées dans le

tableau 6.



Hales, Smallman et Dobson | 19| ont comparé les cinétiques de montée
de boucles de dislocation parfaites, et de boucles imparfaites bordant une
faute 1A ; ils ont interprété les résultats i 1'aide d'un mod&le de montée
controlée par la diffusion. Leur méthode de mesure est donc analogue i celle
qui a 8té utilisée dans les métaux CFC, et les sources d'erreur sont les mémes.
On a vu que l'erreur relative sur 1'énergie de faute atteignait-%.

Les résultats de Harris et Masters | 18| différent notablement des
précédents, car ils ont utilisé un modéle de montée différent (émission). De
plus, ils ont calculé 1'énergie de faute I en &étudiant uniquement la cinétique
de montée de bouclesimparfaites bordant une faute, ce qui donne des résultats
encore bien moins précis que la méthode précédente.

Ceci explique la forte marge d'incertitude qui affecte les résultats
du tableau 8, ainsi que leur divergence. Il est donc difficile d'en tirer des
conclusions nettes quant & la validité des résultats théoriques.

On peut toutefois remarquer que, dans le magnésium, 1'énergie de

faute calculée est nettement inférieure aux valeurs expérimentales. Dans le

zinc, la concordance est meilleure.

Conclusion :

L'énergie de paire permet, dans le cas de 1'aluminium, de calculer
les énergies de faute d'empilement et un ordre de grandeur de 1'énergie d'inter-
action entre fautes intrinséques en bon accord avec les résultats expérimen-—
taux, C'est pourquoi, dans ce qui suit, nous calculerons systématiquement, en
fonction de leur distance, 1'@nergie de deux plans de macle puis de deux fautes
d'empilement extrinséques dans les métaux normaux CFC. Nous calculerons aussi

1'énergie de deux fautes 1A dans les HC.
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III - CALCUL DE L'ENERGIE D'INTERACTION ENTRE DEFAUTS PLANS DANS LES METAUX NORMAUX
DE STRUCTURE CFC OU HC.

1) METAUX CFC

- a) Energie Fum de_deux plans de macle paralléles et infinis
N a

Pulsque la périodicité de 1l'empilement est 3d, on considérera
séparément les cas ol les deux plans sont distants de 3kd-d, 3kd et 3kd+d, oi
k est un nombre entier quelconque,

Le calcul de l'énergie me (3kd+d) de deux plans de macles
distants de 3kd+d est traité en détail dans 1'appendice E. Les autres cas
peuvent étre traités de fagon analogue.

On trouve les expressiong suivantes :

ko[
T (3kd+d) = oy [ (n=k=1) ¥ (3nd-d) + (n-k) ¥ (3nd) - 2 (n-k) ¥ (3nd+d)

L

o | T
3o L— (3n-k-1) ¥ (3n6-0) + (3n+k) ¥ (3n0) - 2k ¥(3n0+0) | (20)
|
k-1 | 1
P (kD) =2 i-Z(n—k) ¥ (3nd-d) + 4(n-k) ¥ (3nd) - 2(n-k) ¥ (3nd+d)|
o [ 1
Iy i— 2k ¥(3nd-d) + 4k ¥(3nd) - 2k ¥(3nd+d) | (21)
k-1 [ '|
ro(kd=d) =z | |-2(n=k) ¥ (3nd=d) + (a-k) ¥ (3nd) + (n-k+1) ¥ (3nd+d)|
o |
w [ 1
Iy lfzk ¥(3nd-d) + (3n+k) ¥ (3nd) - (3n-k+1) ¥ (3nd+d)§ (22)

L'énergie d'interaction des deux plans de macle est (rmm - 2£m),

1'expression de Im étant donnée par la formule (9).
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ABCABACBABCABC
AA LAV VVVAALDLDLA
+ 4

l__qd___|

Tableau 7A : deux plans de macle distants de qd

De la méme fagon, on trouve :

k
n=1

Fii (3kd+d) = % - (6n-6k-4) ¥ (3nd-d) + (3n-3k-1) ¥ (3nd) + (3n-3k) ¥ (3nd+d)

= [
* I, |-(6k+2) ¥ (3nd-d) + (3n+3k+1) ¥ (3nd) - (3n-3k) ¥ (3nd+d)]| (23)
l

-

ko[ T k-1
= Zn=1 [— (6n-6k—=2) ¥ (3nd-d) + (3n-3k) ¥ (3nd) +Zn=1 (3n-3k+1) ¥ (3nd+d)

=1
e
H.
~
(O]
~
0.
-~
|

-

+ 3 {—6k ¥(3nd-d) + (3n+3k) ¥ (3nd) - (3n-3k+1) ¥ (3nd+d) | (24)

k-1 [
Fii (3kd-d) = Zn=1 i— (6n-6k) ¥ (3nd-d) + (3n-3k+i) ¥ (3nd) + (3n-3k+2) V¥ (3nd+d)[

l

. 1
+ Ly |7 (6k-2) ¥ (3nd-d) + (3n+3k-1) ¥ (3nd) - (3n-3k+2) ¥ (3nd+d)|  (25)

- -

L'énergie d'interaction des deux fautes d'empilement est rii - 2Fi ;
1'expression de Ti est donnée par la formule (10).
On peut vérifier, sur les formules ci-dessus, que 1'énergie d'inter-

action entre fautes planes tend vers O quand leur distance tend vers 1l'infini.
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ABCABCBCABABCABC
AANADL AV AADLYVADLAAA

1 g
| i

Tableau 7B : deux fautes intrinséques distantes de qd.

T,. =gv..
y et i1 gy

On pose T =
mm 11

& Yom

a. Courbes y —-(0) et v.. (0) _

Pour calculer 1'énergie moyenne d'interaction entre atomes dans
les alliages désordonnés de métaux normaux, on peut définir une amplitude moyenne
o de la forme asymptotique, qui dépend de la concentration c du constituant le

moins abondant; ceci permet de calculer 1'énergie de fautes planes [5]

o4

a = (1—c)2 Sy p + 2¢ (1-¢) Oy Spp

+
B

aAA > Opp et % p sont respectivement les amplitudes des formes asymp-—
totiques décrivant 1'interaction entre deux atomes de type A, deux atomes de
type B, un atome A et un atome B.

L'énergie de faute se calcule alors en remplagant dans les for-—
mules o par o , et Z par le nombre moyen 7z d'éleétrons de conduction par atome.

Cette méthode dé calcul approchée est valable dans les solutions
solides diluées, ol on néglige la ségrégation des impuretés sur les fautes d'em
pilement.

On a calculé, pour une distance entre plans de faute variant de
d 3 6d, les sommes Y o et vy,. en fonction de Z. Dans les métaux ou alliages
désordonnés de structure CFC, O est une fonction univoque de Z donnée par la

formule (8), oli on remplace y par sa valeur idéale \/§u On a donc représenté

3
sur les figures 4A, 4B, 5A, 5B, les fonctions Y om et y;, en fonctiontde O sur
1'intervalle ]O,n] . Les valeurs de ces fonctions pour O compris entre m et
27 s'en déduisent immédiatement par les relations E Y (®) = - Yom (27-0)

| Yii () = - Yii (2w-0).
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La.notation Ymmq oiq=1, 2, .... 6 représente la fonction
Yo calculée pour deux plans de macle distants de qd (tableau 7A).

De méme Yiiq se rapporte & deux fautes d'empilement intrin-
s8ques distantes de qd (tableau 7B).

Pour interpréter les courbe 4A, 4B, 5A, 5B, il est utile de

connaitre la correspondance entre 6 et Z sur 1'intervalle 10,27

Tableau 8

! | |

0 0 % 21 ki g i 2r
3 oy 8 |
| i
I [
l ‘e

Z Lis |36 1,65 | 2,1 | 3,53
| |

La méthode de calcul des fonctions v & partir des expressions
(17), (18), (19), (20), (21), (22) est exposée dans 1'appendice F.

Sur les figures 4A, 4B, 5A, 5B, on a aussi tracé les courbes
2ym(@) et 2yi(®), qul permettent d'obtenir respectivement

[

L om

©® - v @)

- l'énergie d'interaction entre fautes intrinsdques : g iyii ) - 2yi (@)]

- 1l'énergie d'interaction entre plans de macle : g

. A
le coefficient g se calcule én remplagant, dans 1l'expression de g, a par o
et Z par Z.
Les renseignements que peuvent fournir les courbes Yom (0) et
Yii (0) sont limités car, pour obtenir la valeur de 1'é@nergie I, il faut multi-
plier ypar le coefficient g, calculé 3 partir de o, qui dépend du métal ou de
1'alliage considéré : on ne peut donc en géndral comparer les énergies que pour

une valeur de 0, c'est-d-dire de Z, donnée.

Les courbes donnant l'énergie d'une faute intrinséque et extrin-

sdque dans un métal CFC ont &té obtenues par A Blandin, J Friedel et G Saada |51.
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De méme pour 1'énergie d'une faute 14 dans leg HC. Dans les régions oli 1'énergie
de faute est négative, 1l existe une phase plus stable que la phase CFC ou HC
considérée. A Blandin, J Friedel et G Saada ont ainsi pu obtenir les domaines

d'instabilité des phases HC et CFC. Ceux-ci sont reportés dans le tableau 9 :

Tableau 9

z 1,14 1,27 1,36 1,66 2,1 2,29 3,53
| | | |
° 1 7 =3 3 2 2
| | | | |
: i 1 $ 1 ! ! P ’ !
HC | ! %&- instable_ 3 ; %élgggggggjx
4 ! | i
! i | r [ |
i ! ' instable . | 5
CFC - _ingtable 3 i<-l§§§éb*9-?i | |
r; | ! |
! ! ! ? | | |

La plupart des limites de stabilité des phases correspondent
aux valeurs de O pour lesquelles la sphére de Fermi touche une limite de zone
de Brillouin: (O voisin de 23
retrouve donc les régles de Hume Rothery. De nouvelles limites (0 = w pour les

22 et ég—-pour les CFC, 6 = 7 pour les HC) : on

CFC, O = % et é% environ pour les HC) correspondent au changement de signe
de 1'énergie de faute, c'est—3-dire & la valeur de © limitant la région ol la
faute est instable-

Les courbes représentant l'énergie de deux fautes planes paralléles
dans les CFC fournissent, pour 1'instabilité@ de la phase CFC, des valeurs limites
de O trés voisines (#) de celles qui ont &té obtenues pour une faute seuie ; leur

intérét, pour la stabilité des phases, est de donner queiques indications sup-

iy

- . . 4 .
plémentaires au voisinage de © 3~ et O = 3 Au voisinage de ces valeurs,
1'énergie de deux fautes varie trés rapidement en grandeur et en signe, et sa
valeur absolue devient généralement trés grande. On peut alors s'attendre 3

rencontrer, de préférence & la phase CFC contenant des groupes de fautes dont

(#) trés voisines : en effet, la phase CFC est instable jusqu'3d une valeur de ©
[y ~ - s a 2‘7{ o 5 Py ~
légérement supérieure & 3 puls entre v et une valeur de O 1é€gérement

s < 4
supérieure a — .



_23_

1'énergie tend vers une valeur négative, de trés grande valeur absolue.

Les conclusions pouvant &tre tirées de notre étude sont toute-
fois limitées, car nous avons calculé uniquement 1'énergie de deux fautes paral-
léles. Pour connaltre les structures stables au voisinage de © =~%1 et 0 = %1,
i1 faudrait connaitre 1'énergie d'un ensemble de fautes parallé&les : une &tude
sérieuse de la stabilité& des phases exigerait 1'€tude de phases comportant des
fautes de périodicité variable. Cette dernidre &tude a &té faite par J.L Déplanté
[21! , pour Z compris entre 1,27 et 1,36, c'est-a-dire lorsque les plans CFC
et HC sont toutes deux instables.

En outre, il faut tenir compte des limitations suivantes :

- D'aprés la discussion de Pick ]3f » le développement de 1'énergie totale du

cristal sous forme d'un terme constant augmenté d'une somme d'énergies de paires

27 4 \
est valable pour 0 = 3 et 0 = 3 valeurs pour lesquelles la surface de Fermi
touche une limite de zone de Brillouin, uniquement si 1a surface de Fermi n'est

. . . P . 27 4t
pas déformée au premier ordre. Nos résultats au voisinage de © = 3 et 0 = 3

ne sont donc valables qu'a cette condition.

- Nous nous sommes placé&s dans l'approximation d'un cristal infini : c'est ce

qui fait que, au voisinage de © = %1-et e = %4, nous obtenons des énergies de
faute infinies. En fait, lorsque la valeur absolue de 1’énergie est trd@s grande,
son ordre de grandeur est celuli du nombre de plans (i11) paralléles a la faute
dans le cristal.

Nous pouvons maintenant indiquer les types de fautes qu'on peut

. 27 v
rencontrer au voisinage de 0O =-§— et 0O = §~ :

a) Pour 7 tendant vers 1,36 (la phase HC est instable, certaines
gnergies de faute &tant négatives, la phase CFC l'est aussi) :
- deux fautes intrinséques paralléles de distance quelconque
- deux plans de macle paralléles distants de 3kd + 2d, ol k est
un entier quelconque ; un cas particulier est une faute intrin-
séque seule.
b) Pour Z tendant vers 2,1 ( aucune conclusion quant & la stabilité
de la phase HC ; certaines énergies de faute de la structure CFC &tant négatives,
la phase CFC est instable), l'énergie de deux plans de macle distants de
3kd + d, donc en particulier d'une faute intrinséque, tend vers — « . Par contre,
1'énergie de deux fautes d'empilement intrinséques sépares par une distance
quelconque tend vers + = . On ne devrait donc pas observer de fautes intriﬁ—

séques superposées.,
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Ce dernier cas illustre bien les limites de notre &tude : le
fait que l'énergie de certaines fautes est négative ne permet pas de conclure
quant & la possibilité d'existence de deux ou plusieurs de ces fautes : il est
alors nécessaire de connaltre leur énergie d'inté&raction, ce qui peut modifier
totalement les conclusions.

Ainsi, les courbes représentant 1'énergie de deux fautes planes
paralléles en fonction de Z ne fournissent que quelques indications quant &
la stabilité des phases. Par contre, elles sont utiles pour déterminer I'énergie
d'interaction de deux fautes planes dans un métal ou un alliage désordonné de
7Z donné : elles permettent alors de prévoir les distances entre fautes planes.
Nous allons &tudier plus particuliérement le cas de 1'aluminium oli, comme nous
1'avons vu, on abserve aprés trempe des fautes d'empilement intrinséques super-

posées.

Le coefficient g &tant connu dans l'aluminium, nous avons pu calculer
1'énergie I' = de deux plans de macle et 1'énergie I',, = .. de deux
& mm 8 Yom P & i1~ & Vi
fautes d'empilement intrinséques. Connaissant 1'énergie Fm ou Fi d'une seule
de ces fautes, il est alors facile de calculer 1'énergie d'interaction de deux

plans de macle Tom me, et 1'énergie d'interaction de deux fautes d'empile-—
- 2r,

1
Les résultats sont reportés dans les tableaux 10 et 11

.

ment intrinséques %i

Tableau 10

q f 1 ( 2 ’ 3 t 4 5 ' 6 l 7 ' 8 |-—- 13 15
|
- 1 ]
T
erg/cm 147 { 132 108| 120 | 118} 123 | 117 | 118 | -—— | 119 | 119
4 T ;
faute ]
intrinséqu
faute
extrinséque

On rappelle que 2T = 119 erg/cmzc
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Tableau 1!

extrinséque
‘ ‘ 2
On rappelle que 2T, - 293 erg/cm

On constate que, lorsque la distance entre les fautes croit, 1'éner-
gie des deux fautes planes paralléles tend rapidement vers le double de 1'éner-
gie d"une faute ; ceci est v8alisé€ dés que la distance entre plans de macle
atteint 4d, et que celle entre fautes intrinséques atteint 3d. Par contre, pour
des fautes planes proches, l'énergie d'interaction peut &tre importante, sur-
tout pour des fautes intrinséques.

L'énergie d'interaction entre deux plans de macle distants de d ou de
2d est positive et non négligeable : ceci devrait géner la nucléation de macles
mécaniques par le processus de Cottrell et Bibby [27]

L'énergie de deux plans de macle calculée ci~dessus est minimum lors-
que les plans sont distants de 3d. Les expérimentateurs ne signalent pas 1'ob-—
servation de telles fautes, dont le contraste en microscope &lectronique doit
Stre faible [22] .

L'énergie de deux fautes d'empilement intrinséques présente un minimum
trés net lorsque ces deux fautes, distantes de d, constituent une faute d'empi-
lement extrinséque: leur énergie d'interaction est alors négative, et sa valeur
absolue atteint l'énergie d'une faute intrinséque seule. Ceci, comme mnous l'avons
vu,  est compatible avec les résultats expérimentaux.

La croissance d'une faute d'empilement %ptrinséque devrait donc avoir
lieu préférentiellement au-dessus d'une faute préexistante, & une distance d
de cette faute. Ceci explique en partie l'observaticn, aprés trempe et recuit,
de boucles de dislocation superposées contenant une faute d'empilement intrin-—
séque dans l'aluminium. Il reste & expliguer le mécanisme de nucléation d'une

seconde faute au-dessus de la premiére: comme les boucles de dislocation
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observées sont attribuées & la coalescence de lacunes dans les plans (111),
nous calculerons dans le chapitre IV l'énergie d'interaction d'une lacune et
d'une faute d'empilement intrins&que, que nous trouverons négative au voisi-
nage immédiat de la faute.

Finalement, nous trouverons que le mécanisme de formation de fautes

intrinséques superposées a lieu en deux &tapes

- précipitation de lacunes sur une faute d'empilement intrinsdque et coalescence
des lacunes dans un plan (111) de fagon a produire une faute d'empilement
intrinséque, situde 3 la distance d de la premiére ; on observe donc deux
boucles de dislocation : la boucle intérieure contient une faute d'empilement
extrinsdque, tandis qu'entre les deux boucles on observe une faute d'empile-
ment intrinséque.

- Croissance de la seconde faute intrinséque au-dessus de la premiére.

Cette croissance est possible car l'énergie d'une faute extrinséque est
voisine de celle d'une faute intrinséque.

Il y a nucléation successive de deux boucles de Frank associées 3 une
faute intrinséque plutdt que d'une seule boucle associée & une faute extrin-

séque car ceci "réduit 1'énergie de ligne, prédominante dans le germe".

L'énergie T (qd) de deux fautes 1A distantes de qd (v fig 8) est

1 ¥ (nd) _ §in n®
24

g Yy Si on définit W<*>(nd) =

5 , on obtlent

n

ko[ . 1 = 0
L @ W*(an—d)l +1__ 20 v"(@nd) - (k) ¥* (md-d)|  (@2D)
! | |

¥y (2kd-d) =1

[s]

2(0k) ¥ (2nd) [ + 2k 5__ ¢"(2nd) (28)

3
_

k

Y (2kd) = Zn=1

T

| -

La méthode de calcul de Y11 est indiquée dans 1'appendice G.

Yy @ été calculé a4 1'aide du rapport E-exact, On en déduit la valeur
Y11 de 1l'énergie de deux fautes. Les résultats pour le zinc, le magnésium et le
béryllium sont reportés dans le tableau 12. On rappelle d'autre part la valeur

de 2T oli T est 1"énergie d'une faute 1A seule.
g

1A? 1A
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Tableau 12

2
2r | =398exrg/em™ I (ad) |, 1uo0 | 457 (368 | 425 | 399 | 381 | 406 | 390 | 397 | 405 | 394 401

erg/cm |
2T]A=120erg/cm2 Mgl|121 | 145|112 | 124 | 123 ] 114 {122 | 121 | 119 123 | 120119
|
2F1A=806erg/cm2 Be 808 | 973748 | 827 | 824 ) 762 | 816 ] 812 | 796 | 822 | 804|798
l
sulte q 6 20
rll(qd% zn  |--- 395 |-—=| 399
erg/cm
Mg |--- | 121 | === 120
Be -—— | 812 | ——— 1 801

Tableau 13

ABABCBCBCBCACACAC
AVALVAVAVARVAVAV
| |

Deux fautes 14 distantes de qd

L'énergie des deux fautes 1A est minimum lorsque celles—ci sont dis-—
tantes de 3d, mais ce minimum est tré&s peu prononcé, et 1'énergie des deux
fautes 1A distantes de 3d est voisine du double de 1'énergie d'une faute. L'éner-—
gie de deux fautes 1A paralléles est donc toujours importante. La valeur mini-

mum de cette &nergie atteint 370 erg,/cm2 dans le zinc et 750 érg/cm2 dans le
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béryllium, ce qui rend l'existence de telles fautes improbable dans ces métaux.

Ceci est compatible avec les observations expérimentales : dans les
HC, ou n'observe pas de fautes 1A superposées ; lorsqu'on observe deux boucles
de dislocation concentriques, l'espace entre les deux boucles comporte une
faute d'empilement qu'on suppose de nature 14; les vecteurs de Burgers des par-
tielles bordant les boucles sont tels que la boucle intérieure ne contlenne pas
de faute.

Notons que bien que le calcul suggére que l'énergie de deux fautes
1A superposées n'est pas élevée dans le magnésium, une telle situation n'a pas
été observée jusqu'ici.

Conclusion :

Nous avons vu que dans les métaux normaux CFC 1'énergie d'interaction
entre deux fautes d'empilement intrinséques &tait négative et importante lorsque
ces fautes étaient distantes de d : cecl explique qu'une faute intrinséque se
développe facilement au-dessus d'une faute préexistante et permet de comprendre
1'observation de boucles de dislocation superposées contenant une faute d'empi-
lement dans 1l'aluminium. Mais il faudrait aussi connaltre le processus de ger-—
mination d'une seconde faute au-dessus d'une faute préexistante : on suppose
généralement que ceci se produit par coalescence des lacunes dans un plan (111)
paralléle 3 la faute. Nous allons essayer de justifier théoriquement ce modéle:
nous calculerons 1'énergie d'interaction d'une lacune (ou d'une impureté) avec
une faute d'empilement, et nous en déduirons quels sont les plang atomiques
dont la concentration en lacunes est importante : la coalescence des lacunes
dans ces plans devrait permettre la nucléation d'une nouvelle faute d'empile-

ment au—dessus de la premiére.
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IV - ENERGIE D'INTERACTION ENTRE UNE FAUTE D'EMPILEMENT ET UN ATOME D'IMPURETE

orsque la concen ion ¢ impureté ns un cristal est faible,on
Lors 1 centratioc d'impuretés da ristal t faibl
peut négliger leur interaction, et 1l'énergie d'interaction AW d'une impureté
et d'une faute d'empiiement est indépendante de la concentration.

L'énergie d'interaction AW sera donc définie comme la différence
entre :

- d'une part 1'énergie d'une matrice M contenant un atome d'impureté unique I,
situé i une distance z de la faute (v fig 6,7)

- d'autre part la somme des énergies d'une faute d'empilement dans la matrice
parfaite, et du cristal contenant une impureté seule,

La modéle, qui néglige 1l'énergie d'interaction entre impuretés, ne
sera donc valable que pour les solutlions solides trés diluées.

L'introduction d'une faute d'empilement dans un cristal contenant
une impureté est une transformation i volume constant ; ile développement de
1'énergie en interactions de paire convient donc bilen pour le calcul. D'autre
part, les distances entre atomes situés dans des plans premiers voisins sont
inchangées : on pourra donc utiliser la forme asymptotique de 1'énergie de
paire.

Pour faciliter le calcul, nous ferons deux hypothéses complémentaires:
- d'une part, nous négligerons l'effet de taille di a 1'impureté ; les atomes
restent alors disposés aux noeuds de plans superposés de type A, B ou C, et le
calcul ne présente pas de difficulté.

- d'autre part, nous nous placerons dans un modéle d'ions ponctuels. L'ampli-
tude u’IM de la forme asymptotique de 1'énergie d’'interaction entre les atomes
M de la matrice, de valence Z, et l'atome d'impureté I, de valence Z + Z',

sera donc :

o _ 2Z(Z+Z')
™ L2,
£ (ZkF)

De méme, dans cette approximation, l'amplitude de la forme asympto-

tique de 1'énergie d'interaction entre deux atomes M de la matrice est :
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En résumé, le modéle utilisé est tr&s approché : 1l néglige 1'énergie
d'interaction entre impuretés et 1'effet de taille ; il considére le cristal
comme constitué d'ions ponctuels- Ce moddle permet toutefois d'obtenir un ordre
de grandeur de l'énergie d'interaction entre l'impureté et la faute, et une

description qualitative de 1l'effet Suzuki.
P q

Nous.raisonnerons 4 titre d'exemple sur une faute d'empilement intrin-
séque dans un cristal CFC. Pour une faute extrinsdque dans un CFC ou une faute
14 dans un HC, le raisonnement seralt analogue.

La faute d'empilement translate la partie M2 du cristal en M2t’ tandis

que la partie Mj est inchangée (v fig 6). Désignons par m l'atome de la matrice

qui aurait la méme position que 1'atome d'impureté I, par m, tout atome quel-

autre que m. Si W est la somme des Energies d'inter-

mW,
action de paire entre 1'atome m et les atfmeg de la partie M2 du cristal, 1'é-

conque de la partie Ml

nergie d'une faute d'empilement est

D'autre part, la variation d'énergie du cristal contenant une impu-—

reté I lorsqu'on y introduit une faute d'empilement est

E - (W - |
F (D M, M, m, My )

L'énergie d'interaction entre l'impureté et la faute est donc

AW E, = (W - W ) - (W - W ) (31)

= F -
F(I F M M
(D 2t 2 2t 2
La premiére expression entre parenthéses (resp la seconde) repré-
sente la variation de 1'énergie d'interaction entre ['atome I (resp m) et les
atomes de la partie M2 du cristal lorsqu’'on introduit une faute d'empilement.
Pour les calculer, nous devrons connaitre la variation ¢'(nd) de 1'énergie

d'interaction entre un atome en position A et les atomes d'un plan A distant

de nd lorsque le plan A est translaté par la faute d'empilement en un plan de
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type B ou C. Nous connaissons la variation ¥'(nd) de 1l'énergie d'interaction
par unité de surface entre deux plans de type A lorsque 1'un d'eux est trans-

laté en un plan de type B ou C

sinn 0O

Y'(nd) - g' (32)

ol g' est l'analogue de g : il suffit dans la formule (6) de remplacer o par

" ' " indiquera que nous utilisons un mod&le d'ions

a'. Par la suite, le signe
ponctuels.
Si l'aire de la maille €lémentaire des plans (i111) est 2, on en déduit immédia-

tement :

¢'(nd = Q ¥'(nd) (33)

______________________ ~a¥eg ung
faute d'empilement_intrinsdque (v fig 6) : AW = Q %- x

- e e = am et wm m mm em em mm e P e Cem -

On notera sulvant que z = 3kd+d,

*(3kd-d)’ *3ka’ *3kd+d
3kd+d, 3kd+2d, respectivement. De méme pour AW.

- |41 s o
¥ (3kd) = i+l EW (3nd) - ¥'(3nd d)! (344)
*(3kd+d) -~ F(3kd) (34B)
= ¥ — [ _
X (3kd+2d) Tpeey P Ond) =Dy, ¥ (3nd=d) (340)

Le calcul s'effectue de fagon analogue 3 celui d'une faute d'em-
pilement intrinséque, & condition de décomposer le cristal en trois parties
(v fig 7).

Si 1'impureté se trouve dans le plan limitant la faute (z=0 en
utilisant les conventions de la fig 7 ), on considére que la faute a &té intro—

duite en translatant les deux parties du cristal situées de part et d'autre de
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el e ® - .
la faute de deux vecteurs opposés de type b, tandis que le plan médian conte-
nant 1'impureté est inchangé (v fig 8) : le calcul ne présente alors aucune

difficulté, On obtient :

® r

XO = 2 Zn=1 i‘yv(.gnd) - Wv(3nd'd)jil (354)
Puis
w r \ |
X(3kd+d) ~  “nek+1 {W (3nd) = ¥ <3nd+d)! (35B)
w [ 1
X(qpaeaqy = - ¢ (Gkdr2d) T {w (3nd) - ¥'(3nd+d) (35C)
(35D)

X(3kd+3d) ~ *(3kd+d)

- b) HC_; Z =_2 : énergie d'interaction d'une impureté de valence

2+Z' avec une faute 1A (fig 9).
¥

On a encore AW = Q % X, avec

fl

X v o
(2kd=d) =1 _ ¥'(2nd) (36)

*(2kd)

3) RESULTATS

Le calcul, bien que beaucoup plus simple, est analogue 3 celul des

fonctions Y (®) au paragraphe III.

- a) CEC

Tableau 14

Q1N
'—l-

e

10 ( l 12 13

i 4 l { 6 | 7 |8 E 9
| |
| R et I B I B

|

!

3,7

3,7
‘ | | [ 4 ‘ RASEN

-2,5/0,20: 0,20 0 28z 0,19 —O ]9 0,170 0240 02;-0 ]3|O 05 0,05

]
|
I
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Tableau 15

i0 | 11

|

1

z {
= ol 11 2| 3| & 5 6 7 8 [ 9
d 7
| |

l ‘\

%@(10'2eV) +7,3|=1,7 |+4,4=1,7 +0,08! +0,03|+0,08 | +1,26|~0,23 1,26 |-0,06 +0,09

| | * ] |

suite

z ! ' 1 ’
12 | 13| 16| 15 16 | 17 | 18 !
| ! | |

;

Q1m

i

éﬁ(lo'zev -0,06|-0,02 +0,03 -o,oz‘+o,o3§—o,055+o,o3'
i | j

D'aprés les tableaux 14 et 15, 1'énergie d'interaction d'une
impureté et d'une faute d'empilement présente les caractéristiques suivantes
- elle est proportionnelle & l'excés de valence Z' de 1'impureté par rapport
34 la matrice : ceci est une conséquence de l'utilisation du modéle d'ions ponc-—
tuels,
- elle est appréciable jusqu'd une distance de la faute d'empilement de 1'ordre
de 10d ; il s'ensuit que la concentration d’impureté&s dans les plans atomiques
paralléles & la faute peut varier de fagon apprécilable autour de sa valeur d'équi-

libre jusqu'ad une distance d'environ 10d. Cecil est di & l'interaction & grande

distance entre atomes,; qui se traduit par la forme asymptotique de 1'énergie de

cos (2ky R
RS

- elle décroit de fagon oscillante avec la distance de 1'impureté & la faute

paire en

.

la concentration d'impuretés dans les plans paralléles & la faute est donc
alternativement supérieure ou inférieure a la concentration d'équilibre, suivant
le signe de 1'énergie d'interaction.

A la température ambiante, la valeur absolue de 1'énergie d'interaction est
supérieure a4 kT = %6 eV dans les plans les plus proches de la faute, ce qui

entraine 3 1'équilibre des variations relatives importantes de la concentration

en impuretés.
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En examinant les tableaux 14 et 15, on constate que cet effet
est particuli@rement important pour une faute extrinséque dans les métaux CFC,
dans les plans z = 0, * 2d. L'effet reste appréciable pour une faute d'empi-
lement intrinséque dans les plans z = 0, d,2d, et leurs symétriques par rapport
au plan de la faute.

Remarquons que pour une faute intrinsé&que 1'énergie d'interac-—
tion est la méme dans les plans z = 0, d et leurs symétriques par rapport au
plan de la faute,

L'énergie d'interaction entre l'impureté et la faute ayant &été
calculée pour une faute d'empilement infinie, il faut voir dans quelle mesure
nos calculs s'appliquent aux rubans ou aux disques de faute d'empilement.

La largeur des rubans de faute d'empilement, estimée i 1'aide
des énergies de faute du II pour des dislocations partielles de Shockley, est
inférieure 4 8b pour le magnésium, & 5b pour l'aluminium, le zinc et le béryl-
lium, Il faut alors tenir compte de 1'énergie d'interaction des dislocations
partielles et des impuretés. En effet, l'énergie d'interaction due 3 l'effet
de taille décroit en-%, ol r est la distance de 1l'impureté & la dislocation ;
sa valeur maximum, obtenue pour r = 2%3 est inférieure 3 quelques %a-eve
L'énergie d'interaction entre une impureté et les dislocations partielles bor-
dant la faute n'est donc pas négligeable devant 1'énergie d'interaction de
1'impureté et de la faute d'empilement.

De plus, les dislocations partielles bordant le ruban perturbent
fortement la faute, de sorte que celle-ci n'est parfaite au mieux que dans la
partie médiane du ruban : elle ne peut donc pas &tre assimilée i une faute
infinie.

Nos résultats ne s'appliquent donc pas directement aux rubans
de faute d'empilement.

Par contre, on observe aprés des trempes assez rapides des boucles
de dislocation imparfaites bordant une faute d'empilement, dont le rayon peut
atteindre quelques milliers d?Z@ Le calcul s'applique alors aux impuretés situées
4 une distance du plan de faute faible devant ses dimensions.

Dans ce cas, si l'impureté est assez proche du centre de la
faute, son énergie d'interaction wId avec la dislecation bordant la faute est
négligeable devant son énergie d'interaction AW avec la faute d'empilement.
Pour les plans proches voisins de la faute d'empilement, ol AW est supérieur i
10—2 eV, ceci est réalisé dé&s que W_, est de l'ordre de 10 ~ eV, c'est-a-dire

Id
[+
pour r ® 200 A, Par contre, pour que les résultats soient valables jusqu'a une
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distance d'environ 10d de la faute (distance sur laquelle s'étend 1l'interac-

el

tion),'il faut que W_, soit inférieur & 10—4eV, donc r supérieur & 2000 A ;

Id
cette derniére condition est assez restrictive.

Nos calculs s'appliquent donc aux boucles de dislocation impar—
faites bordant une faute d'empilement, mais 1l peut &tre nécessaire de tenir
compte de l'énergie d'interaction de l'impureté avec la dislocation bordant
la faute.

Les calculs s'appliquent, dans les mémes conditions, aux noeuds
’

dissociés dont le paramétre y atteint environ 100 A (v fig 10).

-b) HC (v fig 9).

Tableau 16

214

—— 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14

d |

(IO— eV)

Mg | O | 4,5 0 |-0,6 0 {-0,3,01/0,2 010,05/ 0 |-0,11| 0 |négl O

o |
: ; i | | )
Be |0 /5,5 0 /-0,8 0 =0,3 0 0,3 | 00,060 ~0,13, 0 [+0,03 0
! ! ! [

L'énergie d'interaction MW calculée présente les mémes caractéristiques
que dans un cristal CFC : c'est en particulier une fonction oscillante de z, de
1'ordre de kT 4 la distance z = d de la faute.

Mais 1l'énergie AW calculée est nulle dans les plans Zyp = 2 kd : le
fait d'avoir négligé l'effet de taille conduit donc i une erreur relative trop
importante dans ces plans. Une correction due & ['effet de taille, bien qu'étant

probablement faible en valeur absolue, seralt nécessaire.

La notion d'énergie de liaison entre une impuretd et une faute d'empi-
lement avait déji été introduite par Suzuki [7j, Suzuki avait considéré qu'un
cristal CFC contenant une faute d'empilement &tait constitué de deux phases :
d'une part une phase HC entourant la faute d'empilement et composée de deux

plans atomiques, d'autre part la phase CFC. Pour une concentration d'impuretés

Zn |0 4,3 0 |-0,3|0 -0,4!0 0,08/ 00,15/ 0 |-0,03| 0 |-0,07| O
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donnée,les deux phases ont une énergie libre par unité de volume différente :
Suzuki en avait déduit qu'a 1'équilibre thermique les concentrations d'impure-
tés dans les deux phases sont différentes, de fagon & minimiser 1'énergie libre

du cristal et 1'énergie de faute : il y a alors "ségrégation"

des impuretés sur
la faute d'empilement.

Nous comparerons nos résultats 3 ceux de Suzuki, d'une part en ce qui
concerne 1'énergie de liaison entre l'impureté et la faute, d'autre part en ce
qui concerne la ségrégation des impuretés sur la faute,

Nous calculerons d'abord 1'énergie de liaison entre l'impureté et la
faute d'empilement dans le modéle de Suzuki : c'est ia différence des énergies
de dissolution d'une impureté dans la phase HC et dans la phase CFC ; Suzuki
avait supposé qu'en premiére approximation le calcul pouvait etre fait pour un
cristal HC et un cristal CFC infinis. Nous comparerons le résultat obtenu &
l'énergie de liaison maximum entre 1'impureté et la faute dans notre modéle.

Nous calculerons ensuite, dans notre modéle et dans le modéle & deux
phases, la concentration d'impuretés dans les différents plans paralléles 3 la
faute 3 1'équilibre thermique et la variation de l'énergie de faute due i la
répartition des impuretés de fagon non homogéne dans les différentes phases.
Nous comparerons alors nos résultats a ceux du modéle & deux phases.

Ces résultats nous permettront de préciser le modéle & deux phases

de Suzuki

Soit I l'atome d'impureté, m l'atome de la matrice qui auralt méme
position que I. Pour faciliter le calcul, on supposera que m est dans un plan
de type A aussi bien dans le cristal HC que dans le cristal CFC (v fig 11).-
Désignons par h les autres atomes de la matrice dans le cristal HC ; désignons

les par ¢ dans le cristal CFC; soit W., l'énergle d'interactlon (énergie de
P g g

Ih
paire) entre l'atome d'impureté I et 1'atome h-
L'énergie de dissolution de 1'impureté I dans le cristal HC et dans

le cristal CFC est respectivement :

Eyaey = ' M~ W)

ED(CFC); Zc (wlc - wmc>

L'énergie de dissolution que nous calculons met en jeu 1'échange,
avec le vide, d'un atome gazeux d'impureté contre un atome gazeux de la matrice.

Le choix de cet état de référence n'a pas d'importance, car nous désirons seu-
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lement obtenir une différence d'énergies de dissolution.
la différence des énergies de dissolution cherchée est donc :

AE ) - (W, - W ) (37)

= Epemey T Epcerey T Ph in T Wam) T % Wy T W

En utilisant les mémes conventions qu'au 1) ( les atomes de la matrice
ont la valence Z, l'atome d'impureté& a la valence Z'), on obtient dans un modéle

d'ions ponctuels

z! .
bE = 7 (Zh wmh Zc wmc)

Les énergies d'interaction de 1'atome m avec les atomes situéds dans les
plans premiers voisins de celui de m sont les mémes (v fig 11). On doit donc
uniquement comparer les énergies d'interaction entre 1'atome m et des atomes
situés dans des plans seconds voisinsg ou & des distances supérieures : 1'utili-
sation de la forme asymptotique est alors justifiée.

En sommant sur tous les plans paraliéles 3 celul de m la différence

wmh - Wmc,‘on obtient :
AN , : . |
AE = 2Q 7 ano |~ ¢' (6nd+2d) + ¥' (6nd+3d) - v° (6nd+4d); (38)
|

- ok

La méthode de calcul de AE est indiquée dans 1'appendice H.

On obtient : - pour l'aluminium :

AE = + 0,08 2" eV

- pour le magnésium :

AE = = 0,13 2" eV

L'énergie de liaison d'une impureté et d'une faute d'empilement est
donc, dans l'approximation de Suzuki
- pour 1'aluminium (on considére la faute d'empilement comme une tranche d'HC
dans un cristal CFC)

- = = '
EC(HC) ED(CFC) AE + 0,08 Z' eV

- pour le magnésium (on considére la faute d'empilement comme une tranche de
CFC dans un cristal HC) :

- = - = 4 i 1
ED(CFC) EC(HC) AE + 0,13 2" eV
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Le calcul plus rigoureux de 1'énergie de liaison que nous avons fait
donne 0,04 Z' eV pour 1l'aluminium, 0,045 Z' eV pour le magnésium (v tableaux
14 et 16).

L'énergie de liaison calculée dans 1'approximation de Suzuki (diffé-
rence des énergles de dissolution dans une phase HC et une phase CFC infinies)
est donc environ double de l'énergie de liaison maximum calculde plus rigoureu-
sement dans le modéle des interactions de paire : les deux méthodes donnent
donc le méme ordre de grandeur de l'énergie de liaison de 1l'impureté et de la

faute.

Nous étudierons un cristal fini, symétrique par rapport i la faute
d'empilement. Nous considérerons que le cristal est constitué d'un grand nombre
de phases : dans chacune d'elles, 1'énergie d'interaction d'une impureté et
de la faute d'empilement est constante. Dans un cristal CFC, chaque phase est
donc constituée d'un ou deux plans atomiques (v fig 12). Nous caractériserons
chaque phase par un indice i, chaque plan atomique par un indice q.

Le calcul de la concentration d'impuretés a 1'équilibre thermique
dans chaque phase s'effectue facilement si on remarque que le potentiel chimi-
que des impuretés est alors le méme dans toutes les phases, Soit € 1'énergie
d'interaction entre une impureté située dans la phase 1 et la faute. On montre
dans l'appen&ice I que, aux températures supérileures 4 la température ambiante
et pour des concentrations d'impuretés assez faibles, la concentration s d'im-
puretés dans la phase i est voisine de c_ exp (- E% Yy (39 .

c, est la concentration dans la phase la plus éloignée de la faute,
symétrique par rapport & celle-ci : dans cette phase on peut supposer que 1'éner-
gie d'interaction entre une impureté et la faute est nulle. c_ peut &tre déter-
miné en écrivant que le nombre total d'impuretés dans le cristal est fixé et
égal a N,

Deux approximations importantes nous ont permis de simplifier le
calcul
- d'une part nous avons supposé que l'entropie de vibration d'une impureté &tait

la méme dans tout le cristal : nous avons en particulier négligé sa variation

au voisinage de la faute d'empilement.
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- d'autre part, nous nous sommes placés dans 1'approximation des solutions
idéales : nous avons donc négligé le terme d'ordre, c(i-c)®, ol & est le
paramétre d'interaction. Nos calculs ne s'appliqueront donc pas aux alliages
dans lesquels les phénoménes d'ordre sont importants.

Rappelons qu'en outre les résultats concernant 1'énergie d'interac-
tion entre une impureté et une faute d'empilement sont uniquement valables
dans les solutions solides diluées oli 1'effet de taille est négligeable.

Considérons maintenant 1'équation (39) : comme la valeur absolue de
e, est voisine de kT au voisinage immédiat de la faute, mais qu'elle devient
rapidement inférieure 3 %% lorsqu'on s'écarte de la faute, la concentration
d'impuretés ne prend des valeurs nettement différentes de c_ qu'au voisinage
immédiat de la faute : en ce qui concerne la concentration des impuretés, le
cristal est donc correctement décrit par 1'ensemble de quelques phases voisines
de la faute, pour lesquelles (e) est voisine de kT, et d'une phase e=0.

Nous calculerons ensuite la variation AFSuz de 1'énergie libre de la
faute due 3 la ségrégation des impuretés sur celle-ci, c'est-a-dire la diffé-
rence entre 1'énergie libre F(Ci) du cristal 3 1'équilibre thermique contenant
une faute d'empilement et une concentration c; d'impuretés dans chaque phase i,
et 1'énergie libre F(C ) du cristal contenant la faute d'empilement et une con-—
centration d'impuretés uniforme g Nous utiliserons pour cela le modéle du
cristal 3 grand nombre de phases i ; nous verrons en quoi les ré@sultats du
calcul nous permettent de simplifier ce mod&le.

Si s est le nombre moyen de sites par plan du cristal paralléle & la
faute, N le nombre total d'impuretés dans le cristal, cy la concentration uni-—
forme d'impureté&s dans le cristal, on obtient les expressions suivantes de 1'é-

nergie interne, de 1'entropie et de 1'énergie libre du cristal contenant des

impureté&s par rapport au cristal pur :

- pour une concentration uniforme c, ¢

E(Co) - Epur = s c, Zq Eq + N ED
ED est 1'énergie de dissolution d'une impureté dans la matrice.
On rappelie que 1'indice q désigne un plan atomique

S<CO) - spur = =k N (Log c, - D]
D'ol F(Co) - Fpur =5 c Zq sq + N ED + N kT (Log c, - 1) (40)
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- pour des concentrations c

E(Ci) Epur s Zq cq q + N ED s ¢ Tq Eq exp ( T ) + N ED
S(Ci) - Spur ==k s Lq Cq (Log Cq - 1)
' ‘ €4 £y
=-ksc Zq exp (- ET) (Log ¢ = 1 - ETO
D'od F(c y ~ Fpur = N ED + N kT (Legc_ - 1) (41
i
On en déduit la variation AFSuz de 1'énergie libre de la faute due &

la ségrégation des impuretés

C

S NKT Log— -sc_ % ¢
CO o 4q g

AFSuz - F(ci) - (co)

Comme le nombre total d'impuretés dans le cristal est constant, et
que la variation de la concentration en impuretés n'est importante que dans
quelques plans voisins de la faute, c¢_ est voisin de e On développe c_ en
fonction de c, et de % » ol p est -le nombre total de plans paralléles i la
faute dans le cristal, et on obtient (appendice J)

g £
, o SRR (PR (N
AF : s c kT I exp ( kT> (1 kT>& (42)

Suz q

| —

T 82

On en déduit la variation de 1'énergie libre par unité de surface de

la faute :

AF [ £ £
AT = — = - c_ Zq lexp (- E%> - (1 - E%); (43)

ol Q@ est 1l'aire de la maille élémentaire dans les plans paralléles i la faute.

Remarquons qu'aux températures T assez importantes pour que kT soit
q q p mp p q

T
Le calcul de A a été effectud 3 la température ordinaire (-20°C),

. Py - . . . .. S 1
trés supérieur a tous les aq, A7 varle proportionnellement & = .

et 3 une température d'environ 130 C, pour des impuretés de valence 2. On

obtlent :
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AT~ 300° K O erg/end) - 460 ¢ (44A)

3T - 400" K AT (erg/cmz) - 310 ¢ (44B)
- pour_une_faute_extrinséque :

T~ 300" K (erg/cmz) - 1240 c, (45A)

AT ~ 400" K AL (erg/;cmz> = = 690 c, (45B)

Lorsque la température augmente, la ségrégation des impuret&s sur la
faute est moins importante : c'est pourquol la variation de 1'énergie de faute
est alors plus faible qu’'d la température ambilante.

Les résultats obtenus nous permettent d'estimer la variation de 1'é-
nergie de faute due a 1'effet Suzukl pour les concentrations habituelles d'im-
puretés dans un cristal. Pour une concentration d'impuretés d'environ ! 7
(concentration importante dans le cas de nes calculs, qui négligent 1'énergie
d'interaction entre impuretés), con obtient Al de 1'crdre de 3 3 4 erg/cm2 pour
une faute intrins&que, une dizaine d'erg/cm2 pour une faute extrinséque. Ces
variations sont faibles par rapport & l'énergie de faute dans 1'aluminium.

AT s'obtient en effectuant dans 1'expression (43) la sommation sur
I'ensemble des phases. Voyons 3 partir de quel nombre de termes on peut consi-
dérer que la série a atteint sa valeur limite. Cecl indiquera le noubre de
phases nécessaire pour décrire le cristal. On a vu qu'aprés quelques plans
atomiques, anl devient inférieur i L34 environ, donc les termes de la somme

£ 2 10
. s . - 1 N .
deviennent voisins de E% ERv i s'attend donc 3 une convergence rapide.
Nous avons calculé les valeurs successives de Al en fonction du nombre de phases
auxquelles nous &étendons la somme, pour une impureté de valence 2 dans l'alumi~-

nium 3 300° K (tableau 17).



Tableau 17

nombre de

valeurs de

=

pour chaque phase

1
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écart relatif par rapport

t
- a7 (ergfem™) | .
phases (10 2 eV) iA' (erg/em )f a la valeur limite
| |
| |
2 | - 3,73 0 |- 425 | 10 7
i Co
3 - 3,7; 2,5; 0 | - 465 ¢, moins de 0,2 7
|
11 - 3,7; 2,5;-0,23-0,3; 0,2;~0,2;] ;
- 0,02 ..,..- 0 | — 465 ¢
! °
- Faute extrinséque
nombre de i valeurs de = pour chaque phase | 2 ‘écart relatif par rapport
| - fAr ( /c ?
phases % (10 2 eV) jA' (erg/em )2 a la valeur limite
;
|
2 - 7,3; 0 | - 848 ¢ 50 %
3 - 7,3; 1,7; 0 -8 c 40 %
|
4 = 7,35 1,73=4,4; 0 | - 1239 ¢ |moins de 0,1 %
]
10 - 7,3; 1,73-4,4;-0,08;-0,03; |
- 1,3; 0,2; 0,06 ... 0 - 1239 ¢

Ainsi, en considérant (outre la phase oli ¢ = 0) les phases oi |e|

est voisin de kT (soit deux phases pour une faute intrinséque, trois phases

our une faute extrins8que), on obtient la waleur de AT i moins de 0,2 % nrés
P 3 ’ P ’

alors qu'un modéle & deux phases donne un &cart de 10 Z dans un cas et de 50 %

dans 1'autre.

Ces résultats sont a rapprocher de ceux que nous avions obtenus pour
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la concentration : nous avions trouvé aussl que celle~ci variait fortement dans
les phases oi ig| - kT- On peut donc conclure en disant que le moddle i deux
phases est assez grossier : 1l l'est pour feournir ia variation de 1'énergie de
faute, et il 1’est encore plus pour décrire la variation de la concentration
d'impuretés au voisinage de la faute. Nous avons trcuvé qu'il fallait trois ou

quatre phases selon ie cas pour décrire le cristal.

7) CONSEQUENCE PHYSIQUE : LIMITE ELASTIQUE

Cette variation de ['énergie de faute d'empilement avec la concentra-
tion en impuretés permet de calculer, dans des alliages od le facteur de taille
et 1'ordre local sont négligeables, la variation de la iimite &lastique avec

la concentration-. En effet, une dislecation dissocie sur laquelle il y a eu

ségrégation d'impuretés posséde une énergie de faute inférieure i sa valeur
dans le reste du cristal. La contrainte nécessaire 3 son déplacement est donc

plus grande que si la concentration d'impuretés é&tait uniforme.-

Soit {ci1 I'ensemble des concentrations d'impuretés dans les portions

de plan paralléles & la faute, ces portions &tant délimitées par rapport au
reste du cristal comme !'indique la figure 13A. c est la concentration dans
le reste du cristal. On désignera par f(ci) 1"énergle de la faute aprés ségré-
gation d'impuretés, I(cj) 1'énergie qu'ellie aurait dans le reste du cristal.
Lorsque les dislocations partielles bovdant la faute se sont toutes deux dépla-

cées (v fig 13A et B), ia contrainte nécessalire au déplacement ultérieur de la

Tleg) = I(eq)
b

en considérant les forces s'exergant sur .es deux dislocations partielles.

dislocation dissociée est (171, 1231), expression qu'on obtient
Nous avons vu que, pour une falble concentration N d'impuretés,
f(ci) tait une fonction [inéaire de c.- 1i en est évidemment de méme de I(co)@
Nous obtenons donc ce résuitat assez trivial : aux faibles concentrations d'im—
puretés, la limite éilastique crolt linairement avec .a concentration. Ceci
n'est évidemment pius vaiablie aux fortes concentrations, pour lesquelles inter-—
¥

vient 1l'énergie d'interaction entre impuretés.

Les seuls exemples d'alliages oll on pense avoir observé un effet
Suzuki sont des alliages comprenant des métaux nobles ou méme des métaux de
transition ( AL Ag : '23!, Ag Cu, Ag Au et Au Cu : '24% par exemple ; Cu Ni :
d'aprds |7| ). Or le modéle de i'énergie de paires que nous avons utilisé dans
nos calculs n'est pas valable pour ces métaux. Nous ne pourrons donc comparer

que qualitativement nos yésuitate aux résultats expérimentaux, et nous nous
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bornerons aux alliages comportant uniquement des métaux normaux ou nobles.

Remarquons que 1'effet de valence ne suffit pas, & lui seul, pour
expliquer 1'effet Suzuki : on observe en effet un effet Suzuki dans 1'alliage
de métaux nobles Ag Au, ot la différence de valence entre le soluté et la
matrice est nulle.

Un exemple d'observation de 1'effet Suzuki est fourni par la solution
solide sursaturée AL 16 7 Ag 257, pour laquelle 1'effet de taille est peut im-
portant : il y a nucléation du précipité v', plus riche en Ag, aux fautes d'em—
pilement formées par trempe ; au cours du vieillissement, les fautes d'empile-
ment s'enrichissent en argent, et ceci est attribué i la ségrégation des atomes
d'argent sur la faute d'empilement (effet Suzuki). Il se forme alors une phase
HC stable & partir de la solution solide CFC sursaturée.

Cet exemple ne permet pas une comparaison quantitative avec nos résul-
tats, car la concentration des atomes d'argent est trop importante pour que
nous puissionsnégliger leur énergie d'interaction. Par contre, il montre la
ségrégation des impuretés sur la faute d'empilement contenues dans les boucles
de trempe-.

Ceci est l'analogue de la précipitation des lacunes sur les fautes
d'empilement, qui permet de nucléer une nouvelle faute sur une faute préexis—

tante et explique 1'apparition aprés trempe de boucles de dislocation multiples
PP p p

bordant des fautes d'empilement dans 1'aluminium.

9) APPLICATION AUX LACUNES : NUCLEATION D'UNE_FAUTE D'EMPILEMENT SUR UNE FAUTE

Le calcul de l'énergie d'interaction entre une lacune et une faute
d'empilement permet, comme pour les impuretds, de prévoir la concentration de
lacunes 3 1'équilibre thermique dans les différents plans paralléles i la faute :
1'énergie d'interaction entre une lacune et une faute d'empilement intrinséque
est négative, minimum et égale 3 —11,I~10_2 eV & une distance z = Q et z = d
de la faute (v fig 14) ; 'a concentration de lacunes devrait donc &tre maximum
dans ces deux plans. Une faute d'empilement peut alors &tre formée par coales-
cence des lacunes dans 1l'un de ces plans. Or les lacunes ne peuvent pas coalescer
dans le plan z = 0, car deux plans de type ¢ seraient alors superposés et leur
énergie serait trop importante. Les lacunes ne peuvent donc coalescer que dans
le plan z = d. L'arrangement obtenu est reproduit dans la fig 15 (identique &
la figure 7a de |16]).

On observe maintenant, 4 1'intérieur de 1a boucle de Franck initiale,



_45_

une seconde boucle de dislocation bordant une faute d'empilement extrinséque.
C'est justement ce qu'ont observé différents expérimentateurs aprés trempe

dans 1'aluminium (!16! et 117!). L'énergie de lialson existant entre les lacunes
et la faute au volsinage immédiat de ia faute permet donc d'expliiquer la nucléa-
tion d'une seconde faute d'empilement intrinséque au-dessus d‘'une faute préexis-—
tante, et elle prévoit qu'on obtient dans la partie commune aux deux boucles de
dislocation une faute d'empilement extrinséque-

Nous avens vu d'autre part que 1'énergie d'une faute extrinséque
8tait voisine de celle d'une faute intrinséque : cecl explique la croissance
de la faute extrinséque ainsi créée.

Le modéle d'interaction de paires permet donc, dans l'aluminium, d'ex-—
pliquer 1'observation de deux boucles de dislocation superposées bordant une
faute d'empilement.

Il explique aussi, comme nous allons ie voir, 1'existence de trois
boucles de dislocation superposées, dont deux bordent une faute d'empilement.

En effet, 1'énergie d'interaction entre une lacune et une faute d'em—
pilement extrinséque est négative, minimum et égale & - 21,9»10—2 eV 3 une
distance z = 0 du plan "médian" de la faute (v fig 16) : la concentratilon de
lacunes & 1'équilibre thermique sera donc maximum dans ce plan ; les lacunes
en coalescant dans ce plan suppriment la faute d'empilement (ce quli constitue
un gain d'énergie appréciable). Ceci permet d'expliquer la nucléation d'une
troisiéme boucle de dislocation ne bordant pas de faute d'empilement au-dessus
de la faute extrinséque de la fig 16. Cette boucie peut croitre facilement,
car elle réduit alors la faute et diminue 1’'énergie du cristal. On obtient donc
la configuration de la fig 17, comportant trols boucles de dislocation super-—
posées (fig prise dans |26, ). Ceci coincide exactement avec les observations
des expérimentateurs| 26! .

En conclusion, le calcul de 1'énergie d'interaction entre une lacune
et une faute d'empilement, et celui de 1'énergie de faute, effectués a 1'aide
du modé&le d’'interactions de paire, permettent d'expiiquer la nucléation et la
croissance des boucles de dislocation superposées bordant des fautes d'empile-
ment dans 1'aluminium ; cecl est parfaitement conforme aux résultats expéri-

mentaux, bien que nous ayions négligé l'effet de taille.
’
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CONCLUSION

Le développement de 1'énergie totale d'un métal normal, non noble,
sous la forme (1) d'une somme d'énergies d'interaction entre paires d'atomes
convient bien au calcul de ['énergie d'interaction entre une impureté et une
faute d'empilement dans un cristal CFC, si1 on néglige l'effet de taille. Le
calcul permet de préciser l'état d'un cristal contenant une faute d'empilement
et des impuretés : 11 y a ségrégation des impuretés sur la faute (effet Suzuki),
ce qui entraine une diminution de l'énergie de faure. On peut considérer le
cristal comme &tant constitué de plusieurs phases paralidles & la faute, chacune

¥

d'elles &tant caractérisée par une valeur £s de 1'énergie d'interaction entre

l'impureté et la faute ; la concentration d'impuretés dans la phase 1 sera
£

1 P ;< s P <
¢, 7 o£, exp (- A Nous avons montré qu'il suffit de se iimiter i deux ou

trois phases voisines de la faute, celles qui sont caractérisées par une éner-—
gie d'interaction telle que (ai) soit de 1'ordre de kT, et 4 l1a phase ¢ = 0O
comprenant le reste du cristal ; en méme temps, nous avons fait apparaitre le
caractére approché du modéle 3 deux phases utilisd par Suzuki.

Le modéle s’'applique aux lacumes : 1i permet d'expliquer la formation
de deux ou trois boucles de dislocation superposées contenant une faute d'empi-
lement aprés trempe dans l'aluminium : chaque nouvelle boucie se formerait par
précipitation de lacunes sur une faute préexistante, puis par coalescence de

o

ces lacunes dans un plan (111) parallele & la faute. La configuration prévue
par le calcul de 1'énergie d'interaction entre une iacune et la faute et par
le calcul des énergies de faute est en parfalt accord avec la configuration

déduite de l'expérience.
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APPENDICE A

- Calcul du plus petit module des vecteurs du réseau réciproque du
réseau plan.
Dans une phase HC les vecteurs de base du réseau pian ont un module
a. Les vecteurs du réseau réciproque qui ont un module minimum AO se déduisent
devil ou KZ par des rotations de %1autour de 0 (v fig 18). Ils ont un module
A = AT

°  aJ3

- Calcul du rayon de la sphére de Fermi dans le modé&le d'électrons
libres
2

kF = (37

1
Z ——
=) 3 .
v
ol v est le volume atomique.
La structure HC contient deux atomes par mallle. Or la maille E1&-

mentaire, quli est un prisme de hauteur ¢ onstruit sur la maille &lémentaire

du réseau plan (v fig 19), a pour volume azc 4%-~ Le volume atomique est donc

_ 2 3 . c . .3.Y3

=a’c —r ou, enposant - =y, V=ay-—.

2
3 4 V3T g

"ol D e——————

D'ou kF - 3
3 kF3
La valeur de Z telle que KO = ZkF (soit AO' = —§-) est donc

7 = 27 y
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Les fonctions y(0) peuvent étre calculées 3 partir des fonctions de

période 27 suivantes :

©) © gin nb _ 7w ~ 0

o = Zl - = 5 0 -0 2
_ .® cos md _ _ l 9]
B, (O = L, =g — =" Log 2 isin 7|
9
@ =" sin noO 08, (0) + 2 ]2 v gy
a, (0) =z, 7 - P I tg v
n 0
2 2
- ¢® cos nd _ O _ Om 7 -
82(9)-Z] 5 = % 2+6 0= @ 2%
n
N Le calcul sur machine de az(e) s'effectue en développant 1'intégrale
(3

vdv
tg ¥

en série d'Euler-Maclaurin & 1'aide des polyndmes de Bernouilli.
‘0
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APPENDICE C

AT

1) Erreur relative sur I provenant du terme T

T = 400° K AT = 0,17 K fi1]
AT - 107 K | 10!

Le terme %Evest toujours faible.

2) Erreur sur I provenant de la différence entre la température de recuit de
la boucle parfaite et celle de la boucle imparfaite : cette différence provient
a la fois de l'erreur de mesure de la température et des inhomogénéité&s possibles
de la température de l'&chantilion.
Si la température de recuit de la boucle parfaite est T' # T tempéra-

ture de recuit de la boucle imparfaite, 1'équation (17) s'écrit

1 dR.p UD
LI ——— Z — _ et i 71

En comparant les @quations (17') et (15'), on obtient

dR
c |
: A T e dr
r= 5~ Log |20b £ .— l’ » KT 1o li—- =
B Ay ar | B | Ar
dt

Le deuxiéme terme est, au signe prés, l'erreur faite sur T quand on

suppose que T' = T,
En utilisant les données de Tartour et Washburn ]]1E , on trouve :

0,7 erg/cm2

1

- mesure de Tartour et Washburn |11| AT

négligeable devant r 110 erg/cm2
- mesure de Dobson, Goodhew et Smallman IlOi t AT ¢ 70 erg/cm2

important par rapport & I = 135 erg/cm2
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APPENDICE D

dR
A R
r o= _1%‘_ Log |20b -2 . dt?_ (18)
B A ar
P
dt

Si on néglige l'erreur sur la température ,

A dR dR 2
) (=)
§£sz F dt dt
r FB2 fﬁ_ dRC dsz
AF dt Fra

Evaluation des différantes erreurs
A
P

~ On suppose généralement que le rapport T est égal 4 1 ; or cecl n'est vrai

. s . . F - . . .
qu'en premiére approximation ; on peut estimer que l'erreur relative introduite

est de l'ordre de %g

o a® %)
- Dobson, Goodhew et Smallman |10{ estiment que ['erreur relative sur P

dt
. 1 . [0 A .
est d'environ 7 L'erreur faite par Tartour et Washburn lll[ doit etre aussi
. 2 s g ces . ,
importante, car leurs courbes Rp (t) tracées & différentes températures ne

comportent que deux ou trois points.

dr
b dtc
- on néglige IR devant les autres termes.
c
=
D'ot ar 1 EEE
T 2 kT
Pour la mesure de T faite par Tartour et Washburn lll] (r = 110 erg/cmz,
T =35°K) : 2L .1

T 3
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APPENDICE E

Calcul de 1l'énergie de deux plans de macle distants de 3kd+d (v fig 20)

Le cristal peut €tre décomposé en trois régions, ['une d'elles étant
comprise entre les deux plans de macle et les deux autres &tant situées de part
et d'autre des défauts (v fig).

L'arrangement ... ABCABC .... des plans dans le cristal parfait ayant
la période 3d, la variation de 1'énergie d'interaction entre plans appartenant
chacun a4 une région déterminée du cristal sera la méme lorsque leur distance
augmentera de 3nd, n &tant un nombre entier. On peut donc tout d'abord associer
les régions du cristal deux 4 deux et obtenir une formule générale donnant la

variation de leur énergie d'interaction :

- Variation de l'énerg}e d'interaction 1.2

C'est la somme des variations des énergies d'interaction entre plans.

modification des positions variation de leur énergie
respectives des plans d'interaction
AC - AB 0
k o
CB - CC - I n ¥(3nd-d) - k ¥(3nd-d)
I k+1
BA -~ BA 0
k o
[ _ = — - - -
D'od Awlz(Bnd d) Z] n ¥(3nd-d) Zk+l k ¥(3nd-d)

AA ~ AA 0

cC - CB Zk n ¥(3nd) + Zm k ¥(3nd)
I k+1

BB -~ BC "

[eod

K+1 k ¥(3nd)

D'od AW]2(3nd) =23 n¥(3nd) +2 3
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AB > AC 0
CA > CA 0]
BC -~ BB - z? n ¥(3nd+d) - Iy, k ¥(3nd+d)

n ¥Y(3nd+d) - Zk+l k ¥(3nd+d)

N

D'ol ijz (3nd+d) = - %

- Variation de 1'énergie d'interaction 2.3.

On montre que AW23 = Awlz

- Variation de 1'énergie d'interaction 1.3,

De la méme fagon, on montre que

o]

Zk+1 (n-k) ¥(3nd-d) -~

Aw]3 (3nd-d) = - 2 (n=k-1) ¥(3nd-d)

Tkl

AW]3 (3nd) = 3 Zk+1 (n-k) ¥(3nd)

I
o

AW]3 (3nd+d)

D'oli la variation totale de l'énergie d'interaction entre plans dans le cristal:

20W. , + AW

Yo (3kd*d) 12 13

[l

z% {' 2n ¥(3nd-d) + 4n ¥(3nd) - 2n W<3“d+d5]

e

o

Zk+1

+

{— (3n~k-1) ¥(3nd-d) + (3n+k) ¥(3nd) - 2k ‘1’(3nd+d)’I

On vérifie que, pour k = O , on obtient bien 1'énergie d'une faute d'empile-
q % g mp

ment intrinséque.
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Pour calculer les sommes infiniesintervenant dans le calcul de

ymm(e) et Yii( ), on utilise les résultats suivants :

1) Zl

2)

—

— 8

*
Posons ¥ (nd) =

PQur calculer Ymm

sin n @ _  ¥(nd)
n2 g

11

et v.., on pose :

sin 3n® %y (30 )
3n 3
. [ (30)] [ T
sin(3n-1)0 _ 1 _ * _ j@{ b, 21
Ta-1 =3 4@ 77 "% P (O+57) = By (& "3‘“>J
sinene 1 [y - 292 ] g e g 2
3n-2 2 L 1 ] 6 i 3 1 3
N L il
ﬁ . . ]
_ sin(3n-2)0 _ sin(3n-1)6 sin 3n0 | _ _ _
[ 3n-2 To—1 2T | o (30) = a,(0) = £(9)
ot f(Q) = -0 0 <0 <
= (n-0) %ﬂ < 0 <
= (27-0) %1~< 0 =
sin 3n0 _ 1
—— 2 9 0LZC‘.’Q)
(3n)
o i o, (30)] [ }
G ho = 2 a0 - ‘ - Lg 6, (or 21 - 8, (0+3D)
(3n-1) | ] L |
. i 0. (30) |, [ T
sin(3n-2)0 1 _ 2 ¥3 b4my 2m
3 7 %@ 5 v 180 ) = By (O )
(3n-2) L |

Wi~ u‘N
3
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r
A= iw* (3nd-d) + ¥* (3nd) - 2v™ (3nd+d) |
!

o _I.,T 27 b4 | _ﬁf _ bm 2, |

= 2g8in O + 5 La2(9+ 3 ) + OL2 (o+ 3 )l T LBZ (0+ '§"'~) 82(@4- §—)

®

B = z? {- 2 ¥ (3nd-d) + v* (3na) + v* (3nd+a>f

. 2w an'l V3
o, (o+ 3") * o, (o+ T)J 5

4. 2m _[
(o+ ‘3“‘) - 32 (o+ ':,""“)J

[

—sin®+-%-

T i

I

%2
w | 1

c=1 |- v* (3nd-da) + 2 v* (Gnd) - v* (3nd+d) |

. 27 X I
= sin @-f o, (o+ 3") + 0 (o+ '5"‘)
=5 ~3 v¥(3nd) - (Gn-1) ¥* (3 d—d)w
Ymml =z n (3n (3n (3n ‘[
__]_ \J_3— ]’— b4 _ 2"rrhl
=3 £(0) + e LBI (o+ '3'"") B] (o+ 5—)
. B = ZT {?n v (3nd) - (3n+1) ¥* (3nd+d)J
. 1 _ V3~ r N o ZTTbl
= 31n®+-§-f(®) -'6-'—' LB] (@+ 5—-) B] (®+ —:—;—-—)J
On obtient :
v (3kd+d) = 1 5 {(n—k~1) ¢* (30d-d) + (a-k) ¥* (3nd) - 2(n-k) ¥* (3nd+d5]
+ A + kA
mm ]
Yo Okd) = 5 [f 2(n-k) ¥" (3nd-d) + 4(n-k) ¥ (3nd) - 2(a-k) ¥* (3nd+d}J
+ 2k C
Yo (k=) = 25T {f 2(n-k) ¥* (3nd-d) + (n-k) ¥* (3nd) + (n-k-1) ¥* (3nd+d{J

+ B + k B,
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v, (3kd+d) = 3 k r—(f,'n—61<—4) v* (3nd-d) + (3n-3k-1) ¥* (3nd)+(3n-3k) W*(Snd+d)1

n=1 L

+ B8 + (3k+1) B

L

k [—(6n—6k-2) v* (3nd-d)+ (3n-3k) W*(Bnd)}+2§;i | (3n-3k+1) W*(Snd+d)s

—

1

el

yii(Skd) = Zn

+ B8+ 3kB

v;; (3kd=d) = zk'} | (6n-6k) ¥*(3nd-d) + (3n=3k+1) ¥*(3nd) + (3n-3k+1) W*(3nd+d)%

ne1 |

+ B8 + (3k—-1) B

Les sommes finies intervenant dans 1'expression de Yom €t Yi; se

calculent facilement 3 la machine.,
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APPENDICE G

Pour calculer les sommes infinies intervenant dans le calcul de Yipe

on utilise les égalités suivantes :

© gin 2n © _ 1 j
Z] e =3 {al(e) + u1(®+w)J
w sin (2n-1)0 _ 1 r 3 ’
o T 1 =3 [4©® “1(@+“)J

R B [a ©) + a (®+v)]
7 |2 2
(2n)

0 sin (2n-1) ©
(2n-1)2

% {uz(e) - a2(®+wﬂ

On obtient :

1

y”(de-d) = lec (n-k) ‘P*(an—d) 7 0&1(9) + % onl(@+'n)

+ 25%1 [?2(9) - a2(®+ﬂ)‘

.k
¥,,(2kd) = 2 I}

r(n—k) W* (2nd5] + k [ez(e) + a2(®+w)}



_57_

APPENDICE H

Pour calculer AE, on doit comparer la succession des plans par rap-—
port au plan de type A contenant l'impureté dans les cristaux HC et CFC res-
pectivement (v fig 13).

Ces successions sont :

- pour 1'HC : |A|JBABAB|ABABABAMB
- pour le CFC: |A|BCABCABCABCHAB
T
(m)

On a noté I la position de l'atome d'impureté.

1a succession relative des plans dans le cristal HC et dans le cris-
tal CFC posséde la périodicité 6 : il suffit donc pour faire le calcul de cal-
culer la variation des énergies d'interaction de l'atome I en position A avec

-

les cing plans & droite et les cing plans & gauche du plan A.

- & droite :
. ' . Variation de 1'énergie
Interaction dans 1'HC Interaction dans le CFC
d'interaction de m avec le plan
AB A B 0
AA AC - Q ¥(20)
AB AA + 0 ¥Y(30)
A A A B - Q Y(40)
A B AC 0
- 4 gauche :
AB AC 0
A A A B - Q Y(20)
AB AA 2 Y(39)
AA AC - Q Y(40)
A B AB 0

La variation de 1'énergie d'interaction de l'atome m avec les dix

plans les plus proches de m est donc :



2 Q {— ¥(20) + ¥(30) - \1’(4@)1

~
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La différence des énergies d'interaction de l'atome m avec les plans

du cristal HC et du cristal CFC respectivement est donc, en tenant compte de

la périodicité 5 dans 1'empilement relatif des plans,

Zh W [ Zc wmc 2 Q Zn=0 L Y(6nd+2d) + ‘1’(6n<%+3d) ‘P(6nd+4d)l
N = z' e r ‘!
D'oli AE = 2 Q 7 Zn=0 ]_ v(6nd+2d) + ¥(6nd+3d) - W(6nd+4d)J

1

sin (3n+1) 20 N

sin (2n+1) 30 _ sin (3n+2) 20

[
Z 1 o _
2 Q 7 8 Zn=0 L

4 (3n+1)2 9 (2n+1)2

4 (3n+2)2

En utilisant les sommes des séries infinies définies dans les appen-

dices D et E, on obtient :

f_ o, (20) . a,(30) ]

4 9

?
AE = 2 Q %n g'

o
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APPENDICE 1

A 1'8quilibre thermodynamique le potentiel chimique est le méme dans

toutes les phases,

Or 1'enthalpie libre Gi par site dans la phase 1 est, par rapport

3 1'enthalpie libre du cristal pur Gi* R

(9}
[
[}
L]

¢; Bp+e)) " TAS clange

I

c; (ED + ei) + kT e,

1°4 Log c; + (I_Ci) Log (l-ci)]

ol - c, est la concentration d'impuretés dans la phase i

- ED est 1'énergie de dissolution d'une impureté dans le cristal

parfait

- e, est 1'énergie d'interaction de l'impureté et de la faute

d'empilement dans la phase 1i.

On a négligé la différence des entropies de vibration de 1'impureté
dans la phase i et dans le cristal parfait. On a d'autre part supposé le
terme d'ordre négligeable.

On en déduit :

aGi cs
= —_— = + g, +
ui Bci ED €5 kT Log ]—ci

Ecrivons qu'a 1'équilibre thermodynamique les potentiels chimiques

des phases i et i+1 sont &gaux (v fig 21) :

c. c.
1 1+1
+ e, = ) , LA S,
ED el + kT Log ]_Ci ED + €1+1 + kT Log 1-ci+]
c. 1-c.
D'ol kT Log . 1t = g, - €,
l—ci il i+1 i
c. c. £.— €,
1 _ i+1 _ i i+]
e, T T, P T ) ()

Soit ¢ la concentration dans la phase la plus &loignée de la faute
d'empilement, ol 1l'énergie d'interaction ¢ est voisine de O : en appliquant

la relation (1) de proche en proche aux différentes phases du cristal,
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on obtient

c. c €.
—_— = exp (- %)
l-ci l—coo kT

comme c_ est <<],

€,
i

s “o e C pp)

~e o exp (- T ) dfol c; =

0O
[

[

51
I+c_ exp (- T

Aux températures supérieures 4 la température ambiante et pour des
€

. . - . 1 .
concentrations d'impureté c_ assez faibles, c_ exp (- EEQ est petit devant 1,
F o

- L
et ¢, =c  exp(-p -
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c, se calcule en écrivant que le nombre total N d'impuretés dans le

cristal est le méme avant et aprés ségrégation :

£

= o = N - —&-

I sc 5 c Zq exp ( kT)
1'indice q représentant un plan atomique.

)
y o - -9
D'oi p ¢ c, I exp (=3

(o] o« q

So . B . p } p

2 2 A o
Eq exp (- kT) Xq 142 LGXP(‘ kT)-IJ p+l [exp(- )“1,.!.

So i

C r £

0 1 -9y - ]
SR Lexp - ) 1J

£

Le terme exp (- E%> n'est sensiblement différent de 1 qu'au voisi-
nage immédiat de la faute ; comme le nombre p de plans paralléles & la faute
dans le cristal est tr&s supérieur & I, on voit que c_ est voisin de cy o a

. N 1
un terme correctlif prés en re

c. r ] €
' 53 ’ —— 5D - i e - -
D'ou N kT Log < N kT Log Ll + 5 7q [exp ( kT) 11
_NKT [’ _fqy ]
> zq kéxp ( kT) I
.- [exp (- -y - 1]
= =g c_ kT I |exp ( kT> 1
COC
AF 2 N KT Log=—~ —-sc_ I ¢
Suz c °c q q

(o]

r € € -
= - RN (R T |
s ¢ kT Zq Lexp ( kT) 1 * T J

qui est le résultat cherché.
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faute extrinséque et impureté I & la distance z, =0 de la faute

faute 1A et impureté I & la distance Z s de la faute

noeud dissocié : paramétre y

calcul de la différence des &nergies de dissolution d'une impureté I
dans un cristal HC infini et dans un cristal CFC infini.

cristal & grand nombre de phases, chacune d'elles &tant caractérisée
par une valeur de 1'énergie d'interaction entre 1'impureté et la faute

d'empilement ; cas d'une faute d'empilement intrins&que (v tableau 14),

13A et 13B - déplacement des dislocations partielles bordant une faute d'em-

14
15

16
17

18

19

20
21

pilement dans un cristal contenant des impuretés.

faute intrinséque et lacune L située 3 la distance z = d de la faute
deux boucles de Franck situées dans des plans (111) superposés dans
1"aluminium,

faute extrinséque et lacune L située 4 la distance z de la faute
trois boucles de Franck situées dans les plans (111) superposés dans
1'aluminium,

vecteurs de basez1 et 32 d'un plan (111) dans un cristal CFC et
vecteurs du réseau réciproque de plus petit module.

maille élémentaire de 1'HC.

deux plans de macle distants de 3kd+d dans un cristal CFC

cristal 4 grand nombre de phases i (chacune d'elles &tant caractérisée
par une énergie d'interaction ¢, entre 1'impureté et la faute et par

une concentration d'impuretés ci)a
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