Modelowanie ab initio stopow o wysokiej entropii
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Stopy o wysokiej entropii (HEA — z ang. high-entropy alloys) s3 nowym typem materiatéw o
wyjatkowej mikrostrukturze i wtasciwosciach. Stopy te sktadajg sie z 4 lub wiecej sktadnikéw o
zblizonym stezeniu molowym. Wysoka entropia konfiguracyjna zwigzana z obecnoscig réznych
rodzajow pierwiastkdw hamuje tworzenie sie kruchych faz miedzymetalicznych i promuje
nieuporzgdkowane wielosktadnikowe roztwory state, ktére posiadajg bardzo unikalne wtasciwosci.
Wstepne badania eksperymentalne pokazujg, ze HEA charakteryzujg sie bardzo dobrg odpornoscia
na promieniowanie radiacyjne, co czyni je atrakcyjnymi kandydatami do zastosowan w elementach
konstrukcyjnych przysztych reaktoréw jadrowych lub syntezy termojgdrowe].

Ze wzgledu na olbrzymia liczbe kombinacji zaréwno doboru pierwiastkéw jak rowniez ich stezen,
eksperymentalne przebadanie wszystkich kombinacji stopow z technicznego punktu widzenia jest
niemozliwe. Dlatego tez wskazane jest teoretyczne zrozumienie wptywu pierwiastkéw oraz ich
stezenia w wielosktadnikowym stopie na stabilnos¢ fazowa oraz podstawowe wtasciwosci tego stopu.
Najwtasciwszg metodg teoretyczng do badania nowych materiatéw jest metoda ab initio a doktadniej
metoda oparta na teorii funkcjonatu gestosci (DFT — z ang. density functional theory). lej
najwazniejszg zaletg jest to, ze nie wymaga danych eksperymentalnych — istniejace dane
doswiadczalne potrzebne s3 wytacznie do weryfikacji wybranego modelu. Najwiekszym
ograniczeniem metod DFT jest to, ze sg one kosztowne i maksymalna liczba atoméw w symulacjach
jest mocno ograniczona. Z tego wzgledu DFT uzywa sie zazwyczaj w potgczeniu z metodami w
wyzszych skalach.

Podczas seminarium zostang przedstawione wybrane metody oparte na DFT. W szczegdlnosci
skoncentruje sie na potaczeniu DFT z metodg rozwiniecia klastrowego (ang. cluster expansion) i
symulacjami Monte Carlo (MC), ktére mogg by¢ stosowane do badania stabilnosci fazowej w funkgcji
temperatury i stezenia poszczegdlnych pierwiastkéw jak rowniez do wytwarzania reprezentatywnych
struktur stopéw do dalszych obliczen DFT. Na przyktadzie niemagnetycznych stopéw RPC Cr-Ta-Ti-V-
W oraz magnetycznych stopéw RSC Fe-Cr-Mn-Ni zaprezentuje w jakim stopniu uporzadkowanie
bliskiego zasiegu oraz temperatura przejscia porzadek-nieporzadek zalezy od stezen poszczegdlnych
pierwiastkdw i w jaki sposéb taka wiedza moze postuzy¢ do projektowania nowych stopéw o
zwiekszonej jednorodnosci atomdw. Wyniki symulacji komputerowych sg w bardzo dobrej zgodnosci
z wynikami eksperymentalnymi uzyskanymi dla prébek stopéw Cr-Ta-Ti-V-W wytwarzanych przy
uzyciu topienia tukowego. Analiza wynikéw doswiadczalnych wykazata m.in., ze stop Ta-Ti-V-W jest
prawie idealnym roztworem statym, podczas gdy w innych stopach zaobserwowano wyrazne
wydzielenia. Badania doswiadczalne wykonane we wspétpracy z NCBJ wykazaty rowniez, ze stop Ta-
Ti-V-W posiada réwniez bardzo dobre wtasciwosci radiacyjne.

W dalszej czesci seminarium, przedstawie role defektow punktowych i zanieczyszczen w stopach jak
rowniez metody teoretyczne umozliwiajace ich badanie. Na koricu zaprezentuje metode tworzenia
potencjatéw do dynamiki molekularnej przy uzyciu kombinacji metod DFT oraz uczenia
maszynowego, ktéra jest tematem mojego aktualnego projektu.



