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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU (W JEZYKU POLSKIM)

Gtownym celem projektu badawczego jest zbadanie mechanizmu reakcji niecigglych zachodzacych w ciele
statym, ze szczegélnym uwzglednieniem reakcji nieciagltego wydzielania z udzialem migrujacej granicy
ziarna. Reakcja niecigglego wydzielania pozwala na wytwarzanie materialow o ztozonej strukturze i dobrych
wlasciwosciach mechanicznych. Produkt powstajacy podczas reakcji niecigglego wydzielania ma strukturg
sktadajaca si¢ z rownoleglych plytek o réznym sktadzie chemicznym i strukturze przestrzenne;j.

Reakcje wydzielania nieciaglego sa bardzo interesujacym tematem badan. Dotychczas zostata

przeprowadzona bardzo duza ilo$¢ badan eksperymentalnych, ktére daty wiele informacji, ale nie wyjasnity
mechanizmu reakcji. Dlatego potrzebne sg badania obliczeniowe, ktdre pozwolg zrozumie¢ ten mechanizm na
poziomie atomowym.
Metody dynamiki molekularnej pozwalajg na tworzenie komputerowych modeli opisujacych ruch kazdego
atomu w badanym materiale. Zastosowanie tych metod w badaniach obliczeniowych pozwoli zrozumie¢
mechanizm reakcji niecigglego wydzielania i wyttumaczy¢ wyniki badan eksperymentalnych zgromadzone w
ostatnich latach.

Dlatego proponowany projekt koncentruje si¢ na doglebnym poznaniu i opisie reakcji nieciagtego
wydzielania zachodzacych w stanie statym, wykorzystujac metody symulacji atomistycznych metodami
dynamiki molekularnej. Uzyskanie doktadnego opisu wydzielania nieciggtego bedzie przydatne w dalszych
etapach rozwazan dotyczacych innych przemian niecigglych z udziatem migrujacej granicy ziarna. Reakcja
nieciggltego wydzielania prowadzi do kolejno nastepujacych przemian nieciggtych, dlatego znajomosé
mechanizmu tej reakcji wliczajac jej warunki i moment rozpoczgcia stanowi wazny zbidr informacji, ktory
pozwoli odpowiednio kontrolowaé procesy przemian niecigglych. Finalnie umozliwi to zrozumienie i
zidentyfikowanie kolejnych stadiow reakcji niecigglego wydzielania, czy towarzyszacych jej zjawisk
fizycznych, uwzgledniajac czynniki energetyczne, geometryczne jak i dyfuzyjne granicy ziarna i frontu
reakcji. Natomiast zastosowanie kombinacji réznych technik modelowania atomistycznego ma na celu lepsze
poznanie zjawisk fizycznych, ktore determinujg szybko$¢ wzrostu jak i mikrostruktur¢ powstatego produktu
reakcji wydzielania nieciaglego.



