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Popularnonaukowe streszczenie projektu

Stopy o wysokiej entropii (HEA — z ang. high-entropy alloys) sa nowa grupa stopéw metali sktadajacych
si¢ z czterech lub wigcej sktadnikow o zblizonym stezeniu, co W znacznym stopniu odr6znia je od istniejacych
stopow dostgpnych w sprzedazy. Gtéwna koncepcja HEA polega na tym, ze wysoka entropia konfiguracyjna
zwigzana z obecno$cig roznych pierwiastkow w tych stopach hamuje tworzenie faz migdzymetalicznych,
ktorych wystgpowanie zwigksza krucho$¢ materiatow i promuje tworzenie nieuporzadkowanych roztworow
statych o wyjatkowych wihasciwosciach, wielokrotnie wyraznie odmiennych od wtasciwosci pierwiastkow
wchodzacych w sktad tych stopéw. Na przyktad, HEA posiadajg wysoka granice plastycznosci oraz twardo$é¢
w podwyzszonych temperaturach jak rowniez charakteryzuja si¢ bardzo dobrg odpornoscia na promieniowanie
radiacyjne. Jednym z gldwnych probleméw technologicznych zwigzanych z HEA sa trudno$ci z nadawaniem
ksztattu w procesach metalurgicznych (np. w procesie odlewania). Na szczescie, ze wzgledu na utrudnione
tworzenie kruchych faz migdzymetalicznych, HEA sa obiecujacymi kandydatami do zastosowania w
technologii druku 3D — bardzo waznej nowoczesnej technologii zapewniajacej tatwe projektowanie, niski
koszt wytworzenia elementow o zlozonej geometrii i malte straty materiatu. Do tej pory istnieje tylko kilka
materialdw odpowiednich do przemystowych zastosowan druku 3D. Jest to zwigzane z wyjatkowymi
warunkami wystepujacymi podczas druku, takimi jak szybkie chtodzenie i duzy gradient temperatury, ktore
indukujg naprezenia cieplne oraz nierbwnowagowa mikrostrukture. Szybko schtodzone HEA wykazuja zatem
potencjat zastgpienia standardowych stopow do druku 3D.

Gléwnym celem niniejszego projektu jest poszerzenie wiedzy na temat ewolucji mikrostruktury w
stopach o wysokiej entropii w warunkach podwyzszonej temperatury, co pozwoli na zrozumienie procesow
zachodzacych podczas druku 3D a takze w trakcie wygrzewania badanych stopow. Badania skupione beda na
stopach z uktadu Ta-Ti-V-W, ktory zostal wytypowany na podstawie teoretycznych i eksperymentalnych
badan dla stopéw Cr-Ta-Ti-V-W przeprowadzonych w poprzednim projekcie.

W ramach niniejszego projektu, ewolucja mikrostruktury stopéw z uktadu Ta-Ti-V-W przebadana
zostanie za pomocg kombinacji metody ab initio bazujacej na teorii funkcjonatu gestosci (DFT, z ang. density
functional theory), metod uczenia maszynowego (ML, z ang. machine learning) a takze symulacji dynamiki
molekularnej (MD, z ang. molecular dynamics). Tysiace obliczen DFT zostanie przeprowadzonych w celu
zbadania energii migracji wakanséw w badanych stopach a takze stabilnosci fazy krystalicznej wzgledem stanu
ciektego. Obliczenia DFT postuza takze jako dane wejsciowe do metod ML. Symulacje MD wykorzystujace
potencjal uzyskany za pomocg metod ML dla stopéw z uktadu Ta-Ti-V-W, pozwolg na zbadanie ewolucji
mikrostruktury w czasie, dyfuzje atomow a takze wiasciwosci sprezystych HEA w funkcji temperatury i
stezenia pierwiastkow. Wyniki symulacji MD przyczynia si¢ do zrozumienia proceséw zachodzacych podczas
druku 3D oraz podczas wygrzewania tych materialow, co pozwoli na odpowiednie dobranie parametrow
procesu drukowania tych stopow.

Badania teoretyczne wsparte beda badaniami eksperymentalnymi. Wytworzone zostang prébki badanych
materiatow za pomoca metody topienia lukowego. W celu zbadania ewolucji mikrostruktury w funkcji czasu
i temperatury, probki poddane zostang wygrzewaniu w wysokich temperaturach a nastgpnie
scharakteryzowane. Probki o najwyzszej stabilnosci fazowej zostang poddane atomizacji przy pomocy
samodzielnie skonstruowanego ultradzwickowego atomizera, a uzyskany w ten sposob proszek uzyty zostanie
do druku 3D wybranych stopéw za pomoca metody SLM (z ang. selective laser melting). Gtéwnym celem
czesci eksperymentalnej bedzie zaprojektowanie stopu o najbardziej obiecujagcym skladzie chemicznym i
dobranie optymalnych parametrow do druku 3D tego typu materialow. Czg¢$¢ eksperymentalna postuzy takze
do weryfikacji wynikow teoretycznych. Ewolucja mikrostruktury (w szczego6lnosci wydzielenia, zmiany w
sktadzie chemicznym) zaobserwowana w probkach bezposrednio po wytwarzaniu a takze w probkach
poddanych wygrzewaniu, zostanie wykorzystana do weryfikacji potencjatow uzyskanych za pomoca metod
ML dla stopu Ta-Ti-V-W. Ponadto, porownanie prébek wytworzonych za pomoca metod topienia tukowego i
druku 3D pozwoli na zrozumienie jaki wplyw na stabilno$¢ stopéw o wysokiej entropii ma dobdr procesu i
parametréw wytwarzania. Wytworzone probki przebadane zostang scharakteryzowane za pomoca
fluorescencji  rentgenowskiej (XFR), dyfrakcji rentgenowskiej (XRD), mikroskopu optycznego i
skaningowego mikroskopu elektronowego (SEM) w potaczeniu z mapowaniem spektrometrii dyspersji energii
promieniowania rentgenowskiego (EDS). Zbadane zostang takze wybrane wlasciwo$ci mechaniczne
otrzymanych stopow.



