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Stabilnos¢ fazowa i wlasciwosci stopow o wysokiej entropii:
modelowanie i eksperyment
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Stopy o wysokiej entropii (HEA — z ang. high-entropy alloys) sa nowym typem
materialow o wyjatkowej mikrostrukturze i wlasciwosciach. Stopy te sktadaja si¢ z 4 Iub wigcej
sktadnikow o zblizonym stezeniu molowym. Wysoka entropia konfiguracyjna zwigzana z
obecnoscig roznych rodzajow pierwiastkow hamuje tworzenie si¢ kruchych faz
migdzymetalicznych i1 promuje nieuporzadkowane wielosktadnikowe roztwory stale, ktoére
posiadaja bardzo unikalne wiasciwosci. Wstepne badania eksperymentalne pokazuja, ze HEA
charakteryzuja si¢ bardzo dobrg odpornoscia na promieniowanie radiacyjne, co czyni je
atrakcyjnymi kandydatami do zastosowan w elementach konstrukcyjnych przysztych reaktorow
jadrowych, syntezy termojadrowej badz tez na zastosowania w przemys$le kosmicznym.

Ze wzgledu na olbrzymig liczbe kombinacji zaréwno doboru pierwiastkow jak rowniez ich stgzen,
eksperymentalne przebadanie wszystkich kombinacji stopéw z technicznego punktu widzenia jest
niemozliwe. Dlatego tez wskazane jest teoretyczne zrozumienie wplywu pierwiastkow oraz ich
stezenia w wielosktadnikowym stopie na stabilno$¢ fazowa oraz podstawowe wilasciwosci tego
stopu. Najwlasciwszg metoda teoretyczng do badania nowych materialow jest metoda ab-initio a
doktadniej metoda oparta na teorii funkcjonalu gestosci. Jej najwazniejsza zaleta jest to, ze nie
wymaga danych eksperymentalnych — istniejace dane doswiadczalne potrzebne sg wytacznie do
weryfikacji wybranego modelu. Obliczenia dla w pelni nieuporzadkowanych roztwordéw statych
mogg by¢ wykonywane przy uzyciu tzw. struktur quasi-losowych. W rzeczywistosci jednak
bardzo niewielka jest ilo§¢ stopow wielosktadnikowych bedacych jedno-fazowymi roztworami
statymi. W wigkszosci przypadkow mikrostruktura badanych stopoéw jest niejednorodna z
nierownomiernym rozktadem atoméw. Dzieje si¢ tak ze wzgledu na preferencyjne oddzialywania
pomiedzy atomami réznych pierwiastkow: jedne pary atoméw beda si¢ przyciagaty a inne
odpychaty. Niejednorodno$¢ oraz uporzadkowanie chemiczne moga by¢ badane przy uzyciu
metody Cluster Expansion, w ktorej oddzialywania pomiedzy poszczegdlnymi atomami sg
wyznaczane na podstawie serii obliczen ab-initio, potaczonej z symulacjami Monte Carlo.
Symulacje te umozliwiajg rowniez analiz¢ entropii konfiguracyjnej, bedacej kluczowa wielkoscia
odpowiedzialng za tworzenie nieuporzadkowanych roztworow statych.

W prezentacji zostang przedstawione wyniki modelowania dla stopéw z uktadéw Cr-Ta-Ti-V-W
(struktura przestrzennie centrowana RPC) oraz Cr-Mn-Fe-Ni (struktura $ciennie centrowana
RSC). Wyniki teoretyczne dla pierwszej grupy stopéw zostaty zweryfikowane poprzez badania
eksperymentalne. Probki stopow Cr-Ta-Ti-V-W zostaly wytwarzane przy uzyciu topienia
tukowego a nastgpnie wygrzane przez 96 godzin w temperaturze 1150 °C. Zaréwno probki s§wiezo
po wytworzeniu jak i te wygrzane zostaly zbadane za pomoca fluorescencyjnej spektroskopii
rentgenowskiej, dyfrakcji rentgenowskiej, mikroskopii optycznej i skaningowej mikroskopii
elektronowej w potaczeniu z mapowaniem spektrometrii dyspersji energii promieniowania
rentgenowskiego. Analiza wynikow do$wiadczalnych wykazata m.in., ze stop Ta-Ti-V-W jest
prawie idealnym roztworem statym, podczas gdy w stopie Cr-Ta-V-W zaobserwowano
wyrazne wydzielenia o podwyzszonej zawarto$ci atomow Cr i V. Wyniki te sa w bardzo
dobrej zgodnosci z wynikami uzyskanymi przy uzyciu symulacji komputerowych.



