
Research	  in	  Next	  6-‐12	  Months	  
•  G.B.	  thermal	  conductance	  in	  doped	  samples	  

– Bi	  crystals	  
– Polycrystals	  

•  Con?nue	  Diffusion	  in	  Al2O3	  (Cr3+,	  O2-‐	  ,	  18)	  
– Approximate	  ΔS	  

•  Diffusion	  in	  Ni-‐W	  
– Borisov	  Model	  ΔHGB~ΔHL-‐γ (w/o	  complexions)	  
– Complement	  Lehigh/Clemson-‐UCSD	  work	  



Atkinson,	  JECerS	  2003	  

Defects	  in	  Alumina	  



Defects	  in	  Alumina	  

Finnis,	  et	  al.	  PRB	  (2009)	  
Frac?on	  of	  mobile	  defects	  in	  Si4+	  at	  1400	  ~10-‐11	  



P.	  Hou	   O.	  Ruano,	  J.	  Wadsworth,	  and	  O.	  Sherby	  



Alumina	  Diffusion	  -‐	  Mo?va?on	  



Rela?ve	  Grain	  Boundary	  Energies	  

Rohrer	  et	  al.	  con?nuing	  more	  detailed	  analysis	  
Dillon	  et	  al.	  JACerS	  (2012)	  



10 micron 

	  
Δγ=Δρ[RTln(gaI2νI*/gκIIalI2νlI*)-‐T(ΔSf,I-‐ΔSf,II)+(ΔHf,I-‐ΔHf,II)+(ΔHm,I-‐ΔHm,II)]	  

Simplifying	  Assump?ons:	  Δγ=Δρ[-‐T(ΔSI-‐ΔSII)+(ΔHI-‐ΔHII)]	  

Comparing	  Complexions	  (ΔH	  &	  ΔS)	  

Need	  Db	  not	  Mb	  

Approach:	  

Check:	   γ=ρ[RTln(gab2νb*/gκlal2νl*)-‐T(ΔSl-‐ΔSb)+(ΔHl-‐ΔHb)+(PΔVl-‐PΔVb)]	  



Au diffusivity-temperature dependence in the Cu(Bi) alloys 

Diffusion	  in	  Bi	  doped	  Cu	  

1/T (K-1) 



1.3 µm 

Cr3+	  Diffusion	  in	  Al2O3	  



Con?nued	  Work:	  Obtaining	  D,	  γ,	  Tc	  in	  Al2O3	  (then	  V*)	  	  

*Smith	  et	  al.	  JACerS	  (2003)	  	  

3ω	  test	  

HAADF-‐STEM	  



GB	  Diffusion	  Nanograin	  Alloys-‐	  Mo?va?on	  

Kolobov	  et	  al.	  Russian	  J.	  Phys.	  (2008)	   Wurschum,	  Herth,	  Brossmann,	  Advanced	  Engineering	  Materials	  (2003)	  



!

Sample 

Average Grain Size (nm) 

X-ray 
TEM 

w/o twins w/ twins 
Cu 15.0 ~150 ~20 

Cu-W 14.7 ~30 ~15 
Irrad. Cu-W 17.0 ~80 ~25 

773K Cu 23.5 ~2000 ~280 
1173K Cu 47.0 ~4000 ~550 

Cu	  of	  Varying	  Grain	  Size	  
Pure	  Cu	  500	  oC	  
pre-‐annealed	  

Pure	  Cu	  900	  oC	  pre-‐
annealed	  

As	  deposited	  Cu	  Film	   Irradiated	  Cu-‐1%W	  
	  

As-‐deposited	  Cu-‐1%W	  

(222)	  

(111)	  



Au	  diffusion	  in	  Cu	  (Different	  G.S.’s)	  
Pure	  Cu	  900	  oC	  pre-‐annealed	  	  
+	  Au	  diffusion	  (200	  oC)	  

Pure	  Cu	  500	  oC	  pre-‐annealed	  +	  
Au	  diffusion	  (200	  oC	  )	  

As-‐deposited+	  	  
Au	  diffusion	  (200	  oC	  )	  

No	  Model	  



Irradiated	  then	  Au	  
diffusion	  at	  100	  oC	  

Au	  diffusion	  in	  Cu	  (Different	  G.S.’s)	  
As-‐deposited	  1%W-‐Cu	  
+	  Au	  diffusion	  (200	  oC)	  

?	   ?	  



FE	  Simula?on	  Nanograin	  Diffusion	  



Cu 

A-‐B	  
Inequality	  Diffusion	   

Au 

~30%	  Au	  	  
‘wedge’	  region	  

Kirkendall Effect induced  
G.B. migration/lattice drift  

Klinger,	  Acta	  Mater.	  2011	  

Grain	  Boundary	  Kirkendall	  Effect	  



Finite Element Simulation 
Near	  surface	  (10~20nm)	  Dsb	  different	  from	  Dbin	  film 

Grain	  boundary	  diffusion	  in	  thin	  film	  model: 


