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Abstract

Multilayered coatings established on parts of internal combustion as well as jet engines may be used as TBC
systems providing their better thermal-mechanical efficiency, tribological properties, wear resistance and ability to
withstand the influence of aggressive media.

FEM micromechanical models of a chosen surface coating system are presented which take into consideration the
influence of porosity onto distribution of residual stresses. The example coating system was established on a beryllium
copper substrate and consisted of the NiCr midsurface and TiN external layers. The system was analyzed as a
functionally gradient material (FGM) with an assumed linear gradient function of material properties in transition
zones between volumes of the pure materials of the substrate, midsurface and the external layer. The porosity
influence on the distribution of residual stresses was investigated, and the clustering effect influence in particular.
Micromechanical models for appointing of effective properties of porous materials with the effect convergence pores
and without convergence pores, effective values of Young's modulus appointed from micromechanical models with the
effect and without the effect concentrating convergence pores, models surface layer, with the micromechanical
simulation of the microstructure, residual stresses in the function of the porosity, the example of results of calculations
of residual strains and the example of results of calculations of residual strains are presented in the paper.
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effect
MODELOWANIE MIKROMECHANICZNE POROWATYCH WARSTW
POWIERZCHNIOWYCH
Streszczenie

Pokrycia wielowarstwowe wykonywane na czesciach silnikow zardwno wewnetrznego spalania jak i odrzutowych,
mogq by¢ uzywane jako bariera cieplna, ktora bedzie zapewniaé ich wigkszq sprawnosé cieplng i mechaniczng, lepsze
wlasnosci tribologiczne, odpornos¢ na zuzycie i na oddziatywanie agresywnych mediow.

Prezentowane sq mikromechaniczne modele MES wybranego systemu warstwy powierzchniowej, ktore uwzgledniajq
wplyw porowatoSci na rozkiad naprezen resztkowych. Przykladowe pokrycie powierzchniowe bylo wykonane na
podiozu z brqzu berylowego i skladalo si¢ z miedzywarstwy NiCr i zewnetrznej warstwy TiN. Pokrycie bylo
analizowane jako material funkcjonalnie gradientowy, z zalozonq liniowq funkcjq gradientu wiasnosci materiatowych
w strefach przejsciowych pomiedzy warstwami czystych materialow podioza, miedzywarstwy i warstwy zewnetrznej.
Badano wplyw porowatosci na rozklad naprezen resztkowych, a w szczegdlnosci wplyw efektu skupiania sie i tqczenia
porow. Mikromechaniczne modele do wyznaczania efektywnych wiasnosci materialow porowatych z efektem lqczenia
sie poréw i bez lqczenia si¢ poréw, efektywne wartosci modufu Younga wyznaczone z modeli mikromechanicznych, z
efektem i bez efektu skupiania lqczenia sie porow, modele warstwy powierzchniowej, z mikromechanicznq symulacjq
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mikrostruktury, naprezenia resztkowe w funkcji porowatosci, przykiad wynikow obliczen naprezen resztkowych oraz
przykiad wynikéw obliczen naprezen resztkowych sq prezentowane w artykule.

Stowa kluczowe: warstwy powierzchniowe, MES, modelowanie mikromechaniczne, materialy funkcjonalnie
gradientowe, porowatosé, efekt skupiania si¢ i lqczenia poréw

1. Wstep

Jednym z zasadniczych probleméw wytworzonej warstwy powierzchniowej jest powstawanie
stanu naprezen wlasnych. Korzystng redystrybucj¢ energii wewngtrznej, a w konsekwencji zmiang
rozktadu naprezen resztkowych i zmniejszenie ich gradientow mozna osiagnac przez wytworzenie
warstwy powierzchniowej jako wielowarstwowego materiatu gradientowego lub funkcjonalnie
gradientowego.

Materiat o strukturze wielowarstwowej, w ktdrym wlasnosci zmieniaja si¢ skokowo, z warstwy
na warstwe, (dzigki zastosowaniu roznych materiatow Iub poprzez zmiany udzialow
objetosciowych kilku materiatdbw w kolejnych warstwach) jest okreslany jako materiat
gradientowy. Natomiast w materiale funkcjonalnie gradientowym zmiana wlasnosci nastepuje w
sposob ciagly i daje si¢ opisywac przy pomocy gladkiej funkcji (w statystycznie usrednionym
ujeciu).

Obserwuje si¢ ckspansj¢ zastosowan metod numerycznych do badan warstw
powierzchniowych. Zdarza si¢, ze metody numeryczne stanowia samodzielne narz¢dzie badawcze,
gdyz pozwalaja szybko i tanio zbada¢ (np. na drodze numerycznych symulacji poréwnawczych),
czy nowo sformulowane hipotezy przynosza wystarczajace wyjasnienie efektow obserwowanych
W rzeczywistosci, czy zasymulowana numerycznie zmiana parametrow modelu projektowanego
uktadu materiatowego powoduje zanik niekorzystnych efektow a pojawienie si¢ i wzmocnienie
efektow pozadanych. Moze to stanowi¢ wskazdéwke dla technologdw, jak modyfikowaé proces
konstytuowania nowej warstwy powierzchniowej, aby osiagna¢ podobnie korzystny efekt w
rzeczywistosci.

Przeglad metod analizy napre¢zen resztkowych w materiatach gradientowych mozna znalez¢
w opracowaniach [1+10].

W niniejszej pracy autorzy analizujg rozktad naprezen resztkowych w przyktadowej warstwie
powierzchniowej, z uwzglednieniem porowatosci. Zastosowali modele, w ktérych mikrostuktura
wszystkich stref w warstwie jest symulowana mikromechanicznie oraz modele, w ktorych nie
uwzgledniono budowy mikrostrukturalnej. Modele mikromechaniczne pozwolity uwzglednienie
wplywu wzajemnego przenikania si¢ materiatdw w strefach przejSciowych i1 rozwazenie
porowatosci zarowno ze skupiskami porow jak tez w postaci rozproszone;.

W przypadku modeli, ktére nie uwzgledniaja mikrostruktury niezbedne byto postuzenie sig¢
zastepczymi, efektywnymi wartodciami  wlasnosci materiatowych: modutow  Younga,
wspotczynnikéw Poissona i wspotczynnikdw rozszerzalnosci cieplnej. Dla TiN wyznaczono je dla
porowatosci 5, 10, 15 1 20%, na drodze numerycznych eksperymentow jednoosiowego $ciskania, z
zastosowaniem mikromechanicznych modeli porowato$ci. Definiowanie porowatosci w modelach
odbywato si¢ na drodze losowania. Uzyto 2 sposobow losowania. Jeden dopuszczat bliskie
sasiedztwo pordéw i ich taczenie si¢ w wigksze pustki. Drugi wykluczal taczenie si¢ porow i
prowadzit do otrzymania porowatosci rownomiernie rozproszonej,

2. Wlasnosci materialowe a porowatos$¢

Z przeprowadzonych badan literaturowych wynika, ze rozrzut danych dotyczacych takich
materiatéw jak TiN, TiCN, TiC - jest bardzo duzy. Waza na tym rozne sposoby przygotowania
probek w réznych osrodkach badawczych, rézne metody pomiaréow, przyjmowanie réznych
podstaw teoretycznych do przeliczen, rozny sktad stechiometryczny materiatdéw badanych warstw.
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Metody pomiarowe sa czesto ztozone i subtelne, zwlaszcza w przypadku materialow typowo
stosowanych na cienkie pokrycia. Skutkuje to tym, ze publikowane wyniki pochodza z pomiarow
przeprowadzonych przez autorow specyficznymi metodami, w przyjetych przez nich
specyficznych warunkach. Charakterystyki chemiczne i mikrostrukturalne badanych materiatéw sa
czesto niekompletne. Charakterystyki materiatlowe podawane sa dla okreslonej porowatosci
probek. Stad wynikaja trudnosci w poréwnywaniu danych i ich uogdlnianiu. Podawane sg rézne

warto$ci dla materiatldw w stanie nieporowatym, otrzymane po zastosowaniu réznych metod
korekgcji.

2.1 Metody ekstrapolacji wlasnosci na stan nieporowaty

Jest wiele dostgpnych formut, ktére pozwalaja na dokonanie korekcji modutu Younga
zmierzonego dla materiatu o znanej porowatosci. Ponizej prezentowane sa dwa przyktady:
o dla pustek o ksztattach kulistych Hasselman podaje [11]:

AP
E=E|l+—— 1
0{ 1—(A+1)P} M
gdzie:

E - modut Younga kompozytu,

E, - modut Younga dla materiatu litego,
P - udziat objetosciowy porowatosci,

A - stala wyznaczona statystycznie.

e dla pustek o dowolnych ksztattach Ondracek [12] wyprowadzit nastgpujacy wzor:
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gdzie:

E') - modut Younga materiatu porowatego,

E . - modut Younga przy zerowej porowatosci,

z,x - zastgpcze osie sferoidalnych poréw,

z/x - wspdlczynnik ksztattu,

P - porowato$é (wspdtezynnik koncentracji),

cos” @, - wspotczynnik orientacji sferoidalnych poréw.

3. Whasno$ci przykladowych materialow

Wiasnosci warstw wziete do obliczen zestawiono w tabeli 1.

Tab. 1. Wlasnosci materialowe
Table 1. Material properties

GPa 130 220 600
v 0,3 0,29 0,25
a | e*K! 16,7 11,7 9.4
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E — moduwt Younga (*dla stanu nieporowatego (Bull et al. [13].),
v — wspotezynnik Poissona, o - wspdtczynnik rozszerzalnosci cieplne;.

Bull et al. [13] podaje, ze modul Younga dla TiN wynosi 600 GPa, a dla TiC 540 GPa
(W stanie nieporowatym, litym).

Kral et al. [14], analizujac dane wielu innych autoréw podaje na podstawie tego przegladu, ze
warto$¢ modutu Younga wytworzonego pokrycia silnie zalezy od porowatosci. Przyktadowo, dla
TiN zmienia si¢ od 550 GPa dla stanu nieporowatego do ok. 250 GPa dla porowatosci 20%.

3.1. Numeryczne wyznaczanie efektywnych wlasnosci parametréw materialu porowatego
przy zastosowaniu modeli mikromechanicznych

Do wyznaczenia zastgpczych wiasnosci TiN o porowatosciach 5, 10, 15 i 20% uzyto modelu
numerycznego o siatce ztozonej z elementéw 2D o regularnym, kwadratowym ksztalcie. Definiowanie
porow w modelach odbywa si¢ losowo, dwiema metodami. Pierwsza metoda losowania dopuszcza
skupianie si¢ i taczenie porow (Rys. 1a). Druga wyklucza takie zjawisko iprowadzi do uzyskania
réwnomiernego rozmieszczenia pojedynczych poréw (Rys. 1b).

Na rysunku 2 pokazano wyniki wyznaczenia efektywnych warto$§ci modutu Younga przy
pomocy modeli mikromechanicznych porowatego TiN, dla porowatosci 5, 10, 15 i 20 %,
otrzymanych obiema metodami. Dla kazdej porowatosci losowano po 5 ré6znych modeli.

Rys. 1. Mikromechaniczne modele do wyznaczania efektywnych wilasnosci materialow porowatych —
porowatos¢ 20% z efektem lqczenia sie poréw (a), bez lqczenia sig porow

Fig. 1. Micromechanical models for the assessment of effective properties of the porous materials -
porosity of 20% porosity with the clustering effect (a), with no clustering effect
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Rys. 2. Efektywne wartosci modutu Younga dla TiN, wyznaczone z modeli mikromechanicznych, dla porowatosci: 0, 5,
10, 15 i 20 — z efektem (krzywa a) i bez efektu skupiania lqczenia si¢ poréw (krzywa b)

Rys. 2. Effective  values of Yonung’s module for TiN, obtained from micromechanical models,
for porosities: 0, 5, 10, 15, 20%, with (curve a) and without clustering effect (curve b)
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Dla porowatosci 20% otrzymano warto$¢ modutu 420 GPa. Warto$ci podawane w literaturze,
na podstawie badan eksperymentalnych wynosity 250 GPa (Kral et. al. [14]). R6znica ta moze by¢
zmniejszona przez zastosowanie innych modeli porowatosci, ktore beda uwzgledniaty rozktady
ksztattu, wielkosci 1 rozproszenia w materiale. Na obecnym etapie badan pory maja
zuniformizowany ksztatt i wielkos¢.

4. Modele numeryczne warstwy powierzchniowej z uwzglednieniem porowatosci

Przeprowadzono numeryczne badania poréwnawcze wyznaczenia rozkladdw naprezen
resztkowych w warstwie powierzchniowej TiN, na podlozu z brazu berylowego,
z uwzglednieniem migdzywarstwy NiCr. Obliczenia przeprowadzono w 4 seriach.

W modelach uzytych w pierwszej i drugiej serii obliczen, dla porowatosci 5, 10, 15 120%,
stosowano wlasnosci efektywne, ktére wyliczono na podstawie dodatkowych symulacji z uzyciem
modeli mikromechanicznych, bez uwzglednienia i z uwzglednieniem efektu skupiania si¢ i
faczenia poréw (por. Rys. 3 aib).

W trzeciej i czwartej serii obliczen uzyto modeli, w ktdrych porowatosci warstwy TiN
(odpowiedni z efektem i bez efektu skupiania si¢ i taczenia poréw) i wzajemne przenikanie si¢
materiatdw w strefach przejSciowych, byly symulowane mikromechanicznie. Porowato$¢ w
warstwie TiN ma stata usredniong wartos¢, a w strefie przejsciowej miedzy TiN a migdzywarstwa
NiCr, zanika zgodnie z liniowa funkcja gradientu. Rozklady faz materiatlowych TiN i NiCr w
strefie przejsciowej byly definiowane w sposdb losowy a ich udziaty zmieniajg si¢ zgodnie z
liniowa funkcja gradientu.

TiN

|

braz berylowy

Rys. 3. Modele warstwy powierzchniowej, z mikromechaniczng symulacjq mikrostruktury - symulacja 20%
porowatosci warstwy TiN: bez efektu (a) i z efektem lqczenia si¢ poréw (b)

Fig. 3. Models of the coating system, with micromechanical simulation of the microstructure - simulation of 20%
porosity of the TiN layer: without (a) and with clustering effect (b)

5. Wyniki obliczen i dyskusja

Na rysunku 4, przedstawiono efekt zmiennosci warto$ci naprezen resztkowych w warstwie TiN
wraz ze zmiang porowatosci, na podstawie obliczen na modelach z efektywnymi wlasnosciami
materialowymi.
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Rys. 4. Naprezenia resztkowe o, w warstwie TiN w funkcji porowatosci: a) — z efektem u skupiania sie i lqczenia
porow, b) — bez efektu skupiania sie i fqczenia poréw
Fig. 4. Residual stresses o, in the TiN layer in function of porosity: a) — with clustering effect, b) — with no clustering

effect

Wraz ze wzrostem porowato$ci obserwuje si¢ przesunigcie warto$ci naprezen resztkowych oy
w warstwie powierzchniowej w kierunku rozciagania. Dla modeli z wiasno$ciami efektywnymi,
ktére zostaly wyznaczone z dopuszczeniem efektow skupiania si¢ i laczenia pordw, zakres
przesunigcia  jest wigkszy 1 wyznaczony jest przez wartosci:  -3,0554 GPa
1-2,2512 GPa, a dla modeli z wykluczeniem efektéw skupiania si¢ i taczenia porédw: -3,0796 GPa
i—2,7574 GPa - odpowiednio dla porowatosci 5 1 20% (Rys. 4).

W kolejnych seriach obliczen uzyto modeli mikromechanicznych (wg Rys. 3 aib).
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Rys. 5. Przykiad wynikow obliczen naprezen resztkowych o, otrzymanych z modelu mikromechanicznego wg rysunku
3a — bez efektu skupiania sie i lqczenia porow

Fig. 5. Example of results of residual stresses o, calculations obtained from the micromechanical model as in the
figure 3a — with no clustering effect
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Rys. 6. Przykiad wynikéw obliczen naprezen resztkowych o, otrzymanych z modelu mikromechanicznego wg rysunku
3b — z efektem skupiania sie i {qczenia poréw — w funkcji odleglosci od podloza

Fig. 6. Example of results of residual stresses o, calculations obtained from the micromechanical model as in the
figure 3b — with clustering effect — in _function of the distance from the substrate

Na rysunkach 5 i 6 przedstawiono obszary zmiennosci warto$ci naprezen resztkowych oy
(zakreskowane kolorem niebieskim). Porowato$¢ powoduje silne oscylacje wartosci naprezen
resztkowych o, wokotl $redniej wartosci w funkeji odlegtosci liczonej od powierzchni podloza
(Rys 5). Sa one wzmacniane przez efekt skupiania si¢ i taczenia porow (Rys. 6) do tego stopnia, ze
moze nastgpowac lokalna zmiana znakow naprezen, a efekt zmniejszenia $rednich wartosci
naprezen S$ciskajacych wraz ze wzrostem porowatosci (por. Rys. 4) — staje si¢ nieistotny w
poréwnaniu ze wzrostem wartosci ekstremalnych warto$ci naprezen.

6. Podsumowanie

Badano wptyw porowatosci na rozktady naprezen resztkowych w wybranej przykltadowej
warstwie powierzchniowej TiN na podlozu z brazu berylowego, z migdzywarstwa NiCr.
W badaniach uwzgledniono dwa rodzaje porowatosci: bardziej naturalnej, ktéra wykazuje efekt
skupiania si¢ i laczenia poréw w wigksze pustki oraz rozproszonej, ktora tego efektu nie wykazuje.
Wykorzystano rézne metody uwzgledniania porowatosci w modelu numerycznym.

Pierwsza, posrednia, polegata na wprowadzeniu usrednionych, efektywnych wlasnosci
materiatdéw porowatych do modeli, ktore nie uwzglednialty budowy mikrostrukturalnej warstwy
wprost. Druga bazowata na modelach mikromechanicznych, w ktérych w bezposredni sposdb
modelowano efekty mikrostrukturalne: wzajemne przenikanie si¢ materiatéw w strefach
przej$ciowych i porowato$¢ obu rodzajéow. Poréwnanie wynikow wskazuje na przewage modeli
mikromechanicznych, zar6wno pod wzgledem jakosciowym jak ilosciowym. Istnieje potrzeba
rozpoznania wpltywu rozkladow ksztattu i wielkosci poréw na efektywne wartosci wilasnosci
materiatowych.
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