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Die Wechselwirkung von Wasserstoff mit Korngrenzen und anderen Defekten, und damit die
Verteilung von Wasserstoff an diesen Elementen der Mikrostruktur, hdangt nicht nur von der Struktur
der Defekte ab, sondern auch vom chemischen Potential des Wasserstoffs und der lokalen Spannung
in der Mikrostruktur. Elektronenstruktur-Rechnungen der Dichtefunktionaltheorie (DFT),
sogenannte ab-initio oder ,,First Principles” Rechnungen, eignen sich besonders gut dazu, solche
Zusammenhange quantitativ zu erfassen und gleichzeitig die zugrundeliegenden Mechanismen auf
atomarer und elektronischer Ebene zu durchleuchten. Gleichzeitig sind diese Rechnungen aber auch
Einschrankungen in Bezug auf die Systemgrofe unterworfen, so dass man stets vor der
Herausforderung steht, von wenigen Spezialfallen auf das allgemeine Verhalten von Wasserstoff in
einer Mikrostruktur zu schlieRen. Beide Aspekte werden im Vortrag am Beispiel der
Wasserstoffsegregation an Korngrenzen und er Wasserstoff-verstarkten Dekohdsion dieser
Grenzflachen in ferritischen Stahlen demonstriert und diskutiert.

Die DFT Ergebnisse fir zwei reprasentative Korngrenzen zeigen, dass bei niedrigen Konzentrationen
die bevorzugten Spaltebenen im Einkristall zunichst deutlich empfindlicher auf eine Anderung der
Wasserstoffkonzentration reagieren als die Grenzflachen [1]. Ab einer kritischen Konzentration
beobachtet man jedoch eine signifikanten Reduktion der Korngrenzenkohasion, welche wiederum
far unterschiedliche Strukturen unterschiedlich stark ausgepragt ist — die betrachtete 25 Korngrenze
mit einer vergleichsweise offenen Struktur bindet H deutlich starker und wird gleichzeitig starker
geschwadcht als eine dichtgepackte 23 Korngrenze [2]. Interessant ist dabei vor allem die Tatsache,
dass sich durch mechanische Belastung die relative Bindungsenergie von Wasserstoff an den
Grenzflachen umkehrt, dass also bestimmte Spannungszustanden eine Umverteilung von
Wasserstoff an die resistentere 23 Korngrenze fiihren konnen. Die beobachteten Trends kénnen
weiterhin durch die Zugabe von Legierungselementen (V, Cr, Mn) beeinflusst werden [2][3].
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