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“It is the glory of God to conceal a thing:

but the honour of kings is to search out a matter.”

Proverbs 25:2
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iv Il Abstract

Il Abstract

High Mn steels exhibit an excellent combination of high strength and extraordinary
ductility, which make these steels interesting as lightweight steels with advanced
crash resistance and high formability in the automotive industry. This outstanding
property combination is enabled by several deformation mechanisms, namely
dislocation glide, transformation induced plasticity (TRIP) and twinning induced
plasticity (TWIP). The deformation mechanisms are affected by the stacking fault

energy (SFE), which is dependent on temperature and chemical composition.

In the first part of this thesis, the influence of the chemical composition on the elastic
properties of face-centered-cubic (fcc) Fe-Mn alloys with additions of C, Al, Cr, Co, Ni
and Cu was investigated by combinatorial thin film approach and ab initio

calculations.

The influence of C and Mn content on the Young’s modulus of Fe-Mn-C alloys has
been studied experimentally and theoretically. Combinatorial thin film and bulk
samples were characterized regarding their structure, texture and Young’s modulus.
The experimental lattice parameters change marginally within 3.597 to 3.614 A with
addition of C and are consistent with ab initio calculations. The Young’s modulus
data are in the range of 185 £ 12 to 251 + 59 GPa for the bulk samples and the thin
film, respectively. C has no significant effect on the Young’s modulus of these alloys
within the composition range studied here. The comparison of thin film and bulk

samples results reveals similar elastic properties for equivalent compositions.

The influence of the Al concentration in Fe-Mn alloys on their elastic properties has

been investigated on combinatorial Fe-Mn-Al thin films deposited with different
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substrate bias potentials to analyze the effect on the phase formation, microstructure,
texture and elastic properties. With higher substrate bias potentials (-75V and
-100 V) fine polycrystalline structure with y-Fe (fcc), a-Fe body-centered-cubic (bcc)
and B-Mn phases was obtained while with lower substrate bias potentials (< -50 V)
the y-Fe (fcc) phase was prominent and a preferred growth direction in <111> is
observed. The calculated phase equilibria by Calphad method are consistent with the
experimentally determined phases. With addition of Al into the Fe-Mn matrix, the
lattice expands from 3.614 to 3.672 A as the Al concentration increases from 0 to
20 at.-%. The observed lattice expansion is consistent for calculations and
experiments. Neither the Al content nor the substrate bias potential influence the

Young’s modulus values significantly.

Ab initio calculations were performed to predict the lattice parameter, bulk-to-shear
modulus ratio (B/G ratio) and Young’s modulus of fcc Fe-Mn-X (X = Cr, Co, Ni and
Cu) and combinatorial thin films were synthesized and analyzed regarding chemical
composition, structure and elastic properties to validate the predictions. Both the
calculations and experiments indicate that with addition of element X in Fe-Mn alloys
the lattice parameter and Young’s modulus values were marginally affected and
generally very good agreement is obtained between the predictions and the
experimentally obtained data. Additions with Cr and Co seem to exhibit no substantial
effect on the B/G ratio, while with additions of Cu and Ni the B/G ratio is increased up
to 19.2% and 11.6%, respectively. The trends in B/G may be understood by
considering the changes in shear modulus G induced by the variation in valence
electron concentration (VEC). As the VEC is increased, more pronounced metallic

bonds are formed, giving rise to smaller shear modulus values.
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In the second part, the effect of the chemical composition on the plastic properties
was studied by nanoindentation technique for selected fcc Fe-Mn-C-Al alloys with
varying Al concentration. Bulk samples with varying Al content have been electro-
chemically polished and analyzed locally in their chemical composition, local
mechanical properties and topography. The indentation stress-strain curves were
determined based on the load-displacement data of the indentations. The curves
exhibit a large scattering in stress and strain with a maximum deviation in stress by
0.680 GPa and in strain by 0.004, which is maybe due to the different indentation
positions on the samples with varying chemical composition and topography. With
increasing Al concentration a decreased yielding was observed which might be
explained by weaker dynamic Hall-Petch strengthening. The sample with higher Al
contents exhibits a pronounced pile-up in comparison with the sample with lower Al

concentrations.

The obtained experimental and calculated results of the phase formation, lattice
parameter and the Young’s modulus values are in good agreement and emphasize
the combined experimental and theoretical approach is a valuable research strategy
for future design of multi-component high Mn steels. The use of the nanoindentation
technique to study the plastic properties of high Mn steels is a powerful method for
describing the deformation behavior locally especially in combination with

investigations of the local microstructure and texture.
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Hochmanganhaltige Stahle weisen eine exzellente Kombination von hoher Festigkeit
und auRergewdhnlicher Duktilitét auf, die diese Stahle als Leichtbaustéhle mit fortge-
schrittener Crashresistenz und hoher Umformbarkeit fir die Automobilindustrie
interessant machen. Diese herausragende Eigenschaftskombination wird durch
verschiedene Verformungsmechanismen wie Versetzungsgleiten, verformungs-
induzierte Austenit-Martensitumwandlung (TRIP) und mechanisch induzierte
Zwillingsbildung (TWIP) ermdglicht. Diese Verformungsmechanismen werden insbe-
sondere durch die Stapelfehlerenergie (SFE) beeinflusst, die von Temperatur und

chemischer Zusammensetzung abhangig ist.

Im ersten Teil dieser Doktorarbeit wurde der Einfluss der chemischen Zusammen-
setzung auf die elastischen Eigenschaften von kubisch-flachenzentrierten (kfz) Fe-
Mn-Legierungen mit Zugabe von C, Al, Cr, Co, Ni und Cu mittels kombinatorischer

Dunnschichtsynthese und ab initio-Berechnungen untersucht.

Der Einfluss des C- und Mn-Gehalts auf den E-Modul von Fe-Mn-C-Legierungen
wurde experimentell und theoretisch ermittelt. Sowohl kombinatorische Dunn-
schichten als auch GroRproben wurden hinsichtlich ihrer Struktur, Textur und E-
Modul charakterisiert. Der experimentelle Gitterparameter anderte sich mit Zugabe
von C nur gering zwischen 3.597 und 3.614 A. Der E-Modul variierte fiir die GroRpro-
ben sowie fur die Dinnschichten in einem Bereich von 185 + 12 bis 251 + 59 GPa. C
hat keinen signifikanten Einfluss auf den E-Modul dieser Legierungen in dem hier
untersuchten chemischen Zusammensetzungsbereich. Der Vergleich der Unter-
suchungsergebnisse von Dinnschichten und GroRproben ergab ahnliche elastische

Eigenschaften fur dquivalente Zusammensetzungen.

Der Einfluss des Al-Gehalts auf die elastischen Eigenschaften in Fe-Mn-Legierungen

wurde anhand kombinatorischer Fe-Mn-Al-Dinnschichten mit unterschiedlichen
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Substrat-Bias-Potentialen untersucht, um den Effekt auf die Phasenbildung, Gefiige,
Textur und elastischen Eigenschaften zu analysieren. Mit héheren Substrat-Bias-
Potentialen (-75 V und -100 V) wurde eine feine polykristalline Struktur mit y-Fe (kfz),
a-Fe kubisch-raumzentriert (krz) und B-Mn Phasen erzielt, wahrend bei geringeren
Substrat-Bias-Potentialen (<-50V) die y-Fe (kfz) Phase mit einer Vorzugs-
orientierung in Wachstumsrichtung <111> prominent war. Die Gleichgewichtsphasen
wurden mittels der Calphad-Methode berechnet und waren konsistent mit den
experimentell bestimmten Phasen. Mit Zugabe von 0 bis 20 at.-% Al in der Fe-Mn-
Matrix vergréRert sich das Gitter von 3.614 auf 3.672 A. Die GittervergroRerung ist
konsistent fur Berechnungen und Experimente. Weder der Al-Gehalt noch das

Substrat-Bias-Potential haben einen signifikanten Einfluss auf den E-Modul.

Ab initio-Berechnungen wurden durchgefiihrt, um den Gitterparameter, das
Kompressionsmodul-Schermodul-Verhaltnis (B/G-Verhaltnis) und den E-Modul von
kfz Fe-Mn-X (X = Cr, Co, Ni, Cu) zu prognostizieren. Kombinatorische Diinnschichten
wurden synthetisiert und anhand der chemischen Zusammensetzung, Struktur und
elastischen Eigenschaften analysiert, um die Prognosen zu verifizieren. Die Berech-
nungen sowie die Experimente zeigen, dass mit Zugabe des Elements X in Fe-Mn-
Legierungen der Gitterparameter und der E-Modul nur gering beeinflusst werden und
dass generell eine ausgezeichnete Ubereinstimmung zwischen den Prognosen und
den experimentell ermittelten Daten besteht. Zugaben von Cr und Co scheinen kei-
nen wesentlichen Effekt auf das B/G-Verhaltnis zu zeigen, wahrend mit Zugaben von
Cu und Ni das B/G-Verhaltnis mit bis zu 19.2% fur Cu bzw. 11.6% fur Ni steigt.
Dieser Trend kénnte durch die Anderungen des Schermoduls G, welche durch die

Variation der Valenzelektronenkonzentration (VEC) induziert wird, verstanden wer-
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den. Mit steigender VEC entstehen starker ausgepragte metallische Bindungen, die

einen geringeren Schermodul hervorrufen.

Im zweiten Teil dieser Arbeit wurde der Einfluss der chemischen Zusammensetzung
auf die plastischen Eigenschaften fir ausgewahlte kfz Fe-Mn-C-Al-Legierungen mit
unterschiedlichen Al-Gehalten mittels Nanoindentation untersucht. GroRproben mit
variierendem Al-Gehalt wurden elektrochemisch poliert und lokal in ihrer chemischen
Zusammensetzung, mechanischen Eigenschaften und Topographie analysiert.
Basierend auf den Last-Eindringtiefen-Daten der Indentationen wurden Spannungs-
Dehnungs-Kurven bestimmt. Die Kurven zeigen eine gro3e Streuung in Spannung
und Dehnung mit einer maximalen Abweichung von 0.680 GPa in der Spannung und
von 0.004 beziglich der Dehnung. Diese Abweichungen kénnten sich durch die
unterschiedlichen Indentationspositionen auf den Proben mit variierenden
chemischen Zusammensetzungen und Topographien erkldren. Mit steigendem Al-
Gehalt wurde ein geringeres FlieBen beobachtet, welches sich durch eine
schwachere dynamische Hall-Petch-Verfestigung erklaren liefte. Die Probe mit héhe-
rem Al-Gehalt zeigt ein ausgeprégtes Pile-up-Verhalten im Vergleich zur Probe mit

geringerer Al-Konzentration.

Die bezlglich der Phasenbildung, des Gitterparameters und des E-Moduls
experimentell ermittelten Ergebnisse auf der einen und die mittels ab initio-Methode
berechneten Ergebnisse auf der anderen Seite weisen eine ausgezeichnete Uber-
einstimmung auf. Dies zeigt, dass der in dieser Dissertation verfolgte, kombiniert auf
Experimenten und ab initio-Berechnungen beruhende Ansatz eine nitzliche Strategie
fur zuklnftiges Design von vielkomponentigen hochmanganhaltigen Stahlen ist.
Dartber hinaus ist die Verwendung der Nanoindentation zur Untersuchung der loka-

len plastischen Eigenschaften von hochmanganhaltigen Stéhlen eine potente
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Methode, um das Deformationsverhalten, besonders in Kombination mit Unter-

suchungen des Gefliges und Struktur, zu beschreiben.
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