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Transport masy w przemianach fazowych na migrujacych
granicach wydzielen nieciaglych-eksperyment vs. modelowanie.

Jednym z najwazniejszych sposoboéw transportu masy jest dyfuzja na granicach ziarna (GB). Dyfuzja na GB
odgrywa decydujaca role w szeregu technologicznych procesow, bedacych podstawa produkcji
zaawansowanych materialow metalicznych 1 ceramicznych znajdujacych zastosowanie w elektronice,
energetyce oraz przemysle nuklearnym. Z drugiej strony procesy dyfuzji na GB wystepuja w szerokim zakresie
podczas pracy réznych elementow. Wystarczy wspomnie¢ tylko zjawisko likwacji w stalach austenitycznych
pracujacych w podwyzszonych temperaturach, dyfuzji i1 migracji GB materialdow poddanych
napromieniowaniu oraz w powlokach Fe-Zn stosowanych w przemy$le motoryzacyjnym w celu zapobiezenia
korozji. Rowniez czynniki prowadzace do elektromigracji i degradacji ztagcz elektronicznych majg swoje
podtoze w dyfuzji i migracji. Dlatego tez, znajomos$¢ parametrow dyfuzji na GB stanowi istotny czynnik
gwarantujacy sukces w projektowaniu tych materiatow.

Najbardziej reprezentatywnymi przykladami przemian fazowych kontrolowanych dyfuzja na GZ sa
wydzielanie nieciaggte (DP) i rozpuszczanie nieciagle (DD). Lacza one w sobie dwa zjawiska, tj. wydzielanie
nowej fazy i jednoczesna migracj¢ GB duzego kata (front reakcji-RF). Byly one w przesztosci przedmiotem
intensywnych badan, ktore pozwolity na stwierdzenie, Zze nie ma rdézni¢ w szybkosci dyfuzji na stacjonarnej i
migrujacej granicy ziarna. Jednakze szereg zjawisk towarzyszacych DP i DD nie udato si¢ wyjasnic.
Dramatyczny postep w mozliwosciach badawczych nowoczesnej infrastruktury, jaki mial miejsce w ostatnich
10-15 latach, zwtaszcza w odniesieniu do transmisyjnej i skaningowej mikroskopii elektronowej, stwarza
realne szanse na powrdt do wigkszosci nierozwigzanych probleméw DP i DD. Co wigcej, zastosowanie
symulacji atomistycznych i modeli skali mezoskopowej stanowi dodatkowy czynnik pomocny w dyskusji i
analizie danych eksperymentalnych, jak rowniez uzyskanie glebszego wgladu w zjawiska fizyczne. Dlatego
tez, glownym celem naukowym projektu jest poznanie i zrozumienie mechanizmu oraz kinetyki transportu
masy podczas proceséw wydzielania i rozpuszczania nieciagltego w ujeciu metod symulacji atomistycznych w
konfrontacji z nowo uzyskanymi danymi eksperymentalnymi w oparciu o trzy przyjete hipotezy badawcze:
a) migrujacy RF wydzielen niecigglych posiada pewng wewnetrzng zdolno$é do lokalnego skorygowania

ksztattu frontu reakcji prowadzaca do zbilansowania sit dziatajacych na froncie poprzez morfologiczne

modyfikacje, jak: zmiana ksztattu RF, zarodkowanie wtorne i rozgalezianie plytkowych wydzielen nowe;j
fazy B, nieustabilizowany wzrost (-stop and —go) lub nawet cofanie si¢ RF. Wszystkie te modyfikacje sa

Scisle zwigzane ze sposobem transportu masy na RF.

b) ,,historia” materiatu zachowana w wydzieleniach nieciggtych determinuje przebieg procesu DD, zwlaszcza
poprzez tworzenie tzw. ,,obrazéw ducha” (ang. ghost images) uprzednich potozen RF oraz ptytek
wydzielonej fazy . Ponownie, sposob transportu masy jest kluczowym w zrozumieniu nieustabilizowanej
migracji RF.

c) model skali mezoskopowej w potaczeniu z symulacjami atomistycznymi pozwoli wyjasnié relacje miedzy
transportem masy, a zmianami strukturalnymi zachodzacymi wzdhuz i przez RF podczas DP i DD, jak
rowniez lepiej zobrazowac zjawisko fizyczne determinujace szybkosci reakcji przemiany.

Wyniki uzyskane w projekcie b¢da mie¢ istotne znaczenie dla dalszego postepu w rozwigzaniu problemu
uzyskania kontroli i mozliwo$ci projektowania typu granic ziaren i granic miedzyfazowych, aby moc
przewidywac¢ zachowanie si¢ materiatu podczas eksploatacji. Z drugiej strony przyczynia si¢ do projektowania
nowych kompozytowych materialow, poniewaz w okreslonych przypadkach wydzielanie nieciagle moze by¢
wykorzystane do ksztaltowania pozadanych cech materiatow takich jak, drobne ziarno czy lepsza przewodnos¢
elektryczna. Zastosowanie réznorodnych metod atomistycznych pomoze poprawic¢ opis zjawisk fizycznych,
ktore maja wplyw na mikrostrukture produktu dwufazowego.



