NOTIZEN

tungsprozesse auf, die dann die Verdampfung der
Spaltprodukte zur Folge haben. Zwar trife in diesen
Energiebereichen die Formel (6) gerade am besten zu,
wenn eine regulire Verdampfung stattfinde, jedoch
wird in zunehmendem Mafle die Verdampfung durch
Spaltung abgelist. Dieses Problem wurde von Suli-
mann? kiirzlich behandelt. Fafit man Spaltung und

# G. Stilmann, Z. Naturforschg. Sa, 404 [1953].
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Verdampfung als gesondert zu betrachtende Probleme
auf, so kann Gl. (6) auf ihrem Kompetenzgebiet bei
Kernverdampfung durch Héhenstrahlung unbedenk-
lich angewandt werden.

Herrn Dr. G. Siifmann danke ich fiir manche Dis-
kussion.

Anm. b. d. Korr.: Erst jetzt wird mir die Arbeit
von L. Wolfenstein, Phys. Rev. 82, 690 [1951] be-
kannt, in der speziellere Fragen behandelt werden.

NOTIZEN

Ortskorrelation der Elektronen
in einigen tetragonal verzerrten A 1-Strukturen®

Von Konrad Schubert

Max-Planck-Institut fiir Metallforschung, Stuttgart
(Z. Naturforschg. 9a, 261—262 [1954]; eingeg. am 22, Dezember 1953)

Fiir eine Familie von tetragonal verzerrten Al-
Strukturen, die dem NiZn (Raumtemperatur-Modifi-
kation) verwandt sind, wurde ein Strukturargument
aus dem Bandmodell der Elektronentheorie gegeben,
wonach die Fermi-Kugel der Valenzelektronen die Bril-
louin-Ebenen {111} der unverzerrten vieratomig aufge-
stellten A 1-Struktur tangiert'. Aus diesem Struktur-
argument ergab sich eine Voraussage fiir die Anderung
des Achsverhiltnisses in Abhingigkeit von der Kon-
zentration des an Valenzelektronen reicheren Legie-
rungspartners. Die Nachpriifung zeigte, dall es Phasen
gibt, die die Voraussage erfiillen und solche, die ihr wi-
dersprechen. Es ist daraus zu entnehmen, dafl noch ein
anderes Strukturargument von Bedeutung fiir diese
Strukturfamilie sein mull. Als solches wurden Wirkun-
gen angesehen, die mit den d-Schalen der Atome zu-
sammenhingen. Nun hatte sich bei der Diskussion der
CuAl,-Strukturfamilie gezeigt, dall die d-Elektronen
des einen Partners mit den Valenzelektronen beider
Partner einer Verbindung in Ortskorrelation treten
kimnen (Durchdringungskorrelation), was sich als-
dann in der Kristallstruktur bemerkbar macht. — Ein
Atom ist besonders geneigt zu einer Durchdringungs-
korrelation, wenn die Dichte der d-Elektronen an
der Atomoberfliche grofl ist und nicht von Valenz-
elektronen abgeschirmt wird. Es liegt daher nahe
anzunehmen, dall beispielsweise im NiZn die zehn
d-Elektronen des Nickelatoms mit den zwei Valenzelek-
tronen des Zn-Atoms in Ortskorrelation stehen. Zu
einem plausiblen Vorschlag gelangt man wie folgt: Man
unterteile eine kubische Zelle durch Halbieren der
Kanten in 8 Wiirfel und lege in die Mitte der Hilfte die-
ser Wiirfel ein Atom, so dall man eine A 1-Struktur er-
hiélt., Man lege nun auf die Kantenmitten jedes zen-
trierten Wiirfels einen Elektronenplatz und gelangt so

* Eine ausfiihrliche Mitteilung erscheint in der Z.
Metallkunde.

zu einer Elektronenanordnung mit 24 Plitzen je A 1-
Zelle. Diese Ortskorrelation wiirde zu dem Aufbau der
Verbindungen NiZn, AuCu, CuTi,, ZrH, usw. passen.
Es gibt (in der ausfithrlichen Mitteilung zu eriorternde)
Griinde dafiir, dal diese an sich kubische Ortskorrela-
tion bestrebt ist, das Atomgitter tetragonal so zu ver-
zerren, dal die e-Achse kiirzer als die a-Achse wird. Bei
den Verbindungen der Art NiMn, PdMn usw. wird man
annehmen diirfen, dal fiunf d-Elektronen des Mn nicht
in die Ortskorrelation eintreten, d. h. von ihr statistisch
unabhiingig bleiben. Nun laBt sich aus dem Erfah-
rungsmaterial entnehmen, daf3 die Konzentration einer
Phase der Art NiZn sich bis zu 25 At°] gegen die Seite
des Komplexbildners (Ni, Pd, usw.) verschieben kann.
Ergiinzt man die oben genannte Ortskorrelation durch
Zentrierung der Kubooktaeder zu einer kubisch fla-
chenzentrierten Ortskorrelation, so kinnen maximal
32 Elektronen je Zelle, also 8 je Atom untergebracht
werden. Zu dieser Zahl passen die Verbindungen NaBi,
Mgln, TiAg, MoyN usw. und die Phasen der Art NiZn,
welche mehr als 50 At%, des Komplexbildners enthal-
ten, wie z. B. Ni,Ga.

Wird die Zahl 32 iiberschritten wie bei Au,Zn oder
Ni,V und PbO oder InBi, so wird jedenfalls die zum
NiZn gehirige Ortskorrelation unmiglich. Man kann
ihren offenbar energetisch vorteilhaften Einflull erhal-
ten, wenn man senkrecht zur ¢-Achse des Atomgitters
eine weitere Elektronenebene einschiebt. Man kime
dann zu maximal 40 Elektronenplitzen, d. h. bei der '
Annahme, dal jeder Atomrumpf im Mittel einen Platz
zudeckt, zu 36 zu besetzenden Stellen. Zu dieser Zahl
passen AuyZn, Ni,V usw. und gemill obiger Annahme
auch die Abschreckmodifikation von Au;Mn. Da bei
einer zusitzlich eingeschobenen Elektronenebene die
Lagenfolge der Elektronenebenen nicht mehr perio-
disch mit der Zelle ist, palit obige Annahme auch zu
der Beobachtung, dall Au;Zn bzw. Ni,V eine gegen-
itber der Unterstruktur verdoppelte c¢-Achse haben.
Schiebt man zwei Elektronenschichten je e-Achse ein
und kontrahiert das Elektronengitter lings der e- Achse,
so gelangt man zu plausiblen Ortskorrelationen fiir
PbO (B 10) und InBi, die insbesondere die Parameter
des schweren Atoms zu verstehen gestatten.

1 K. Schubert, Z. Metallkunde 43, 1 [1952].

This work has been digitalized and published in 2013 by Verlag Zeitschrift
fur Naturforschung in cooperation with the Max Planck Society for the
Advancement of Science under a Creative Commons Attribution-NoDerivs
3.0 Germany License.

Dieses Werk wurde im Jahr 2013 vom Verlag Zeitschrift fir Naturforschung
@ ® @ in Zusammenarbeit mit der Max-Planck-Gesellschaft zur Férderung der
BY ND Wissenschaften e.V. digitalisiert und unter folgender Lizenz veroffentlicht:
Creative Commons Namensnennung-Keine Bearbeitung 3.0 Deutschland
Lizenz.

On 01.01.2015 it is planned to change the License Conditions (the removal
of the Creative Commons License condition “no derivative works”). This is
to allow reuse in the area of future scientific usage.

Zum 01.01.2015 ist eine Anpassung der Lizenzbedingungen (Entfall der
Creative Commons Lizenzbedingung ,Keine Bearbeitung*) beabsichtigt,
um eine Nachnutzung auch im Rahmen zukiinftiger wissenschaftlicher
Nutzungsformen zu erméglichen.



262

Ahnliche Verhiiltnisse liegen vor bei den Strukturen
von TiAl; NbAl; und ZrAl,. — Besetzt man in der A 1-
Struktur des Al die Oktaeder- und Tetraederliicken
alle mit einem Elektron, so hat man gerade drei Elek-
tronen je Atom untergebracht. Die Ortskorrelation ist
vom A2-Typ mit ,,vertriecbenen*" Elektronen. Ersetzt
man ein Al je Zelle durch ein Ti, so dall sich also die
Verbindung TiAl, ergibt, so kann diese Ortskorrelation
nicht mehr vorliegen, wenn man Durchdringungskor-
relation annimmt, d.h. das Ti vier Elektronen in die
Ortskorrelation beisteuern ldafit. Durch Einschieben
einer zusiitzlichen KElektronenebene, in diesem Fall
einer Ebene senkrecht zur e-Achse mit zwei Elektronen
je Kristallgittermasche erhilt man eine Ortskorrela-
tion, die nicht nur die besonderen Atomlagen zu ver-
stehen gestattet, sondern auch die beobachtete Deh-
nung des Achsverhiltnisses.

Bei NbAl,; hitte man anzunehmen, dall eine Elek-
tronenebene mit vier Plitzen je Kristallgittermasche
eingeschoben wird. Bei ZrAl; und Ti,Al, wird man
dhnliche Annahmen machen diirfen. Auch in diesem
Falle verkniipft also die Ortskorrelationsannahme die
Besonderheiten der Struktur mit einer Bedingung fur
ihr Auftreten.

2 K. Schubert,
nichst.

3C.H. Johansson u. J. 0. Linde, Ann. Phys.,
Lpz. 25, 1 [1936].

Z. Metallkunde, erscheint dem-

Spriinge in Versetzungslinien
Von Alfred Seeger und Hubert Blank

Max-Planck-Institut fiir Metallforschung, Stuttgart,
und Institut fiir theoretische und angewandte Physik
der Technischen Hochschule Stuttgart

(Z. Naturforschg. 9a, 262—263 [1954]; eingeg, am 9. Febr. 1954)

In der angelsichsischen Literatur wird als ,,disloca-
tion jog** eine Stelle in einer Versetzungslinie bezeich-
net, an der eine Versetzung von ihrer Gleitebene F,
in eine dazu parallele Gleitebene E,” iiberspringt. Wir
bezeichnen einen solchen Ubergang als Versetzungs-
sprung. Ein Versetzungssprung entsteht im allgemei-
nen dann, wenn eine Versetzungslinie 1 mit Burgers-

‘ektor b, und Gleitebene £, von einer nicht in £, ge-
legenen Versetzungslinie 2 mit Burgers-Vektor b, ge-
schnitten wird. Man fallt den Sprung oft zweckmili-
gerweise als ein kurzes Stiick der Versetzungslinie 1
auf, das wegen der Konstanz des Burgers-Vektors liings
einer unverzweigtenVersetzungslinie ebenfalls den Bur-
gers-Vektor b, hat.

IW.T. Read, Jr., Dislocations in Crystals, Me
Graw-Hill, New York 1953, p. 84 f. Es wird hier be-
hauptet, dall die Sprungebene senkrecht auf der Gleit-
ebene E, stiinde.

2 Auf den Unterschied zwischen b und b” (lokaler
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Eine dhnliche Deutung wie bei den oben genannten
Strukturen laft sich auch beim CdHg bzw. TiCu (Hoch-
temperaturphase) geben: Man unterteile die Diagona-
len der vieratomigen Zelle in vier und die ¢-Achse in
zwei Teile und zentriere die so gegebenen Wiirfel. Man
hat dann 32 Plitze je Zelle, d. h. 16 je Verbindungsge-
wicht in guter Ubereinstimmung mit den beiden be-
kannten Beispielen.

Durch die Ortskorrelation des NiZn wird die Beob-
achtung erkliart, dafll das Achsverhiltnis in Abhingig-
keit von der Konzentration bei 50 At%; (falls dieser
Wert im Homogenititsbereich der Phase liegt) einen
Extremwert aufweist®:?. ferner, daB die unter (iiber)
etwa 0,85 liegenden Achsverhiltnisse i. allg. mit zu-
nehmender Anniherung an 50 At%, steigen (fallen)2.
Weiterhin ergibt das Ortskorrelationsargument eine
Miglichkeit, die orthorhombischen Varianten (z. B.
CuAu IT?) zu verstehen. Es wird auch die Tatsache
verstindlich, dall das Achsverhiltnis mit steigender
Temperatur gegen den fiir eine A 2-Struktur giiltigen
Wert 0,71 fallt!, bzw. gegen den fiir eine A 1-Struktur
giiltigen Wert 1,00 steigt! und dall dieser Anstieg pro-
portional dem Ordnungsgrad der Struktur ist®.

4 K.Ohshima u. G.Sachs, Z. Phys. 63,210 [1930];
U. Dehlinger u. L. Graf, ebd. 64, 359 [1930].

5N. N.Buinow, J. exp. theoret. Physik 17, 41
[1947].

In der Literatur finden sich Angaben iiber die Gleit-
ebene Eg, und die Richtung des als Versetzung auf-
gefaliten Sprunges nur fiir extreme Spezialfiille. Eine
als allgemeingiiltig bezeichnete Aussage in einem so-
eben erschienenen Buch! ist unrichtig. Es erscheint
deshalb zweckmifBig, auf den Sachverhalt kurz ein-
zugehen.

Allgemeine, d. h. von den Einzelheiten der Atom-
anordnung unabhiingige Aussagen kann man dann
machen, wenn die Linge der ins Spiel kommenden
Burgers-Vektoren groll gegen den Abstand nichster
Nachbarn ist, d. h. also hischstens in Gittern mit Basis.
Wir behandeln zunichst diesen Fall und geben dann
am Schlul dieser Mitteilung die Resultate fiir das zur
Zeit interessanteste Beispiel eines Translationsgitters,
nimlich das flichenzentriert-kubische Gitter.

Die Gleitebene des Sprunges kann im Fall ,,grofler*
Burgers-Vektoren aus der Definition des Burgers-Vek-
tors abgeleitet werden. Diese besagt, dall zwei unmit-
telbar benachbarte Punkte P> und Q, zwischen denen
eine Versetzung mit Burgers-Vektor b, hindurchwan-
dert, eine zusiitzliche Verschiebung relativ zueinander
um b, erleiden?® (Abb. 1). Das zusiitzliche Versetzungs-

Burgers-Vektor, sieche F. C. Frank, Phil. Mag. 42, 809
[1951]) sowie auf die Definition des Vorzeichens des
Burgers-Vektors (siche B. A. Bilby, Research 4, 387
[1951]) gehen wir hier nicht ein. Beides 1ilt sich leicht
beriicksichtigen.
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stiick, das nach dem Durchkreuzen der Kontinuitit
wegen einzufiigen ist, hat die Richtung von b,. Die
Gleitebene Egp, des Sprunges ist also die von b, und b,
aufgespannte Ebene.

Sind die beiden Versetzungen 1 und 2 vollstindig
und nicht in Teilversetzungen dissoziiert und wirken
keine zusitzlichen duleren Krifte, so kann man — von
einem unten zu besprechenden singuliren Fall abge-
sehen — nidhere Angaben liber die Linge des Verset-
zungsstiickes im Sprung machen. Es wird sich nimlich
unter den oben genannten Umstinden wihrend und
unmittelbar nach der Sprungbildung durch Gleitbe-
wegungen in den Ebenen E|, ¥,” und Eg;, der kiirzeste
migliche Verlauf der gesamten Versetzungslinie 1 ein-
stellen. Diesist erreicht, wenn dieVersetzung einschliel3-
lich Sprung in einer einheitlichen Ebene Eg; verliuft.
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Abb. 1. Projektion der Versetzungsanordnung mit
Sprung auf die Streckebene der Versetzung 1.

Diese Ebene ist dadurch definiert, dal sie durch die
Normale zur Gleitebene F, und die Tangente an die
Versetzungslinie 1 im Kreuzungspunkt aufgespannt
wird. Im Falle einer ganz in einer einzigen Gleitebene
verlaufenden Versetzungslinie ist Egs; mit der durch
Binormale und Tangente aufgespannten rektifizieren-
den Ebene oder Streckebene der von der Versetzung
beschriebenen ebenen Kurve identisch. Obwohl bei
riumlich verlaufenden Versetzungslinien Binormale
und Gleitflichennormale im allgemeinen nicht zusam-
menfallen und damit die obige Definition von Egi von
der differentialgeometrischen Definition der Streck-
ebene abweicht, iibernehmen wir doch der Anschau-
lichkeit wegen die Bezeichnung Streckebene fiir Est in
die Theorie der Versetzungen.

Man kann die oben gefundenen Ergebnisse folgen-
dermafien formulieren: Bei groBlen Burgers-Vektoren
ist die Gleitebene Egj, des Sprunges in der Versetzung
1 die von b, und b, aufgespannte Ebene; Richtung und
Liinge der Versetzungslinie im Sprung ist beim Fehlen
zusiitzlicher Einfliisse gegeben durch Richtung und
Betrag der Projektion von b, in der Ebene Egp auf die
Streckenebene Eg; der Versetzung 1.

Der erwihnte singuldre Fall ist, dall die Versetzungs-
linie 1 vor dem Kreuzen eine reine Schraubenverset-

3 H. Blank, Diplomarbeit Stuttgart 1954.
14 A. Seeger, Theorie der Kristallplastizitiat 11, er-
scheint demnichst.
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zung ist. Die obige Aussage iiber die Gleitebene Fg,
bleibt weiterhin richtig. Dagegen ist das uber die
Liange des Sprunges Gesagte nicht mehr richtig. Man
erkennt dies schon daran, dafl eine Schraubenverset-
zung unendlich viele Gleitebenen und damit auch un-
endlich viele Streckebenen besitzt. Welche Gleitbewe-
gung die Versetzung wihrend und nach der Sprung-
bildung ausfiihrt, hingt in diesem Falle vor allem da-
von ab, welche der unendlich vielen geometrisch mig-
lichen Gleitebenen in der betreffenden Kristallstruktur
energetisch bevorzugt sind. Eine allgemeingiiltige Aus-
sage lalt sich deshalb hier nicht machen.

Wenn die Burgers-Vektoren nur nichste Nachbarn
im Gitter verbinden, so gelten die obigen Uberlegun-
gen deswegen nicht mehr, weil nicht — wie oben vor-
ausgesetzt worden war — nur Gleitbewegungen auftre-
ten konnen, sondern sich nunmehr die durch lokales
Zurechtriicken der Atome moglichen energetisch giin-
stigsten Anordnungen einstellen werden. Man disku-
tiert die Verhiltnisse am besten an Hand von Skizzen.

Das Ergebnis fiir das flichenzentriert-kubische Git-
ter ist®: Fiir Stufenversetzungen in der Gleitebene
E, = (ll-l') mit Burgers-Vektor b, = a/2 - [101] erhilt
man beim Schneiden von Schraubenversetzungen mit
Burgers-Vektor b, die in Tab. 1 angegebenen Gleit-
ebenen Eg, fiir den entstehenden Sprung.

| b, = a/2 - [101] [101] [011] [011] [110] [110]
(010) (101) (101) (010) (010) (101)

Egp =

Tab. 1. Gleitebene Egp fur Sprung in Versetzung 1
(£, = (111), b, = a/2-[101]) beim Schneiden einer
Schraubenversetzung mit Burgers-Vektor b,.

Diese Resultate gelten auch dann, wenn die Verset-
zung 2 keine reine Schraubenversetzung und die Ver-
setzung 1 keine reine Stufenversetzung ist. Man mul}
hierfiir lediglich voraussetzen, dafl die elastische Wech-
selwirkung zwischen den beiden Versetzungen nicht so
stark ist, daf sie sich nahezu parallel stellen und des-
halb unter sehr spitzem Winkel schneiden.

Aus unserer Diskussion geht hervor, dall es selbst
in den einfachsten Fillen je nach Art der beteiligten
Versetzungen mehrere verschiedene Typen von Spriin-
gen gibt, die im allgemeinen eine verschiedene Energie
haben. Auf die beim Vorhandensein von Stapelfehlern
auftretenden Komplikationen wird in einer ausfiihr-
lichen Arbeit eingegangen werden?. Die Auswirkung
der Sprungbildung auf die Gesetze der plastischen Ver-
formung wird ebenfalls an anderen Stellen disku-
tiert 5,

5 A. Seeger, Theorie der Kristallplastizitiat [, er-
scheint demnichst.





