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Wyjasnienie wlasciwosci transportowych w stopach o wysokiej entropii z zastosowaniem podej$cia
zorientowanego obliczeniowo

W ciagu ostatnich 15 lat koncepcja projektowania materiatow wielosktadnikowych bazujaca na ich
wysokiej entropii stata si¢ jednym z wiodacych nurtow w inzynierii materiatowej. Po raz pierwszy zostata ona
zastosowana w odniesieniu do wielosktadnikowych stopoéw, znanych obecnie jako stopy o wysokiej entropii
(ang. high entropy alloys - HEAs), ktore uwazane sg za jedne z najbardziej obiecujacych materiatow
metalicznych. Ogo6lna idea jest nast¢pujaca: nalezy wybra¢ 5 pierwiastkow o stosunkowo zblizonych
wiasciwosciach i strukturach, i wymiesza¢ je razem w proporcjach zblizonych do rownomolowych. Entropia
konfiguracyjna takich uktadéw osigga maksimum dla przypadku roztworu statego, w ktorym kazdy z weztow
sieci obsadzony jest w sposob losowy przez jeden z pierwiastkéw sktadowych. Premiuje to powstawanie
prostych struktur krystalicznych o wysokiej symetrii. Opisany sposob postgpowania zdecydowanie rézni sig
od tego stosowanego w materiatach konwencjonalnych, w ktérych mozemy wyréznic jeden lub dwa glowne
sktadniki, podczas gdy pozostale pierwiastki petnig role pomniejszych dodatkow stopowych. W rezultacie,
wraz z rozwojem stopow HE As, otworzyt si¢ przed nami szereg nowych mozliwosci w zakresie projektowania
nowych, lepszych materialow.

Stopom o wysokiej entropii, od samego poczatku ich rozwoju, przypisywano szereg niezwyktych
wilasciwosci, ktore w 2006 zostaly sklasyfikowane jako "cztery efekty gtowne™: efekt wysokiej entropii
(stabilizowanie prostych roztworow statych), silna dystorsja sieci (znieksztatcenie sieci na skutek losowego
obsadzenia weztdw atomami o roznych rozmiarach), tzw. cocktail effect (pojawianie si¢ nowych wiasciwosci,
innych niz te wystepujace w pierwiastkach sktadowych) oraz zjawisko powolnej dyfuzji (dyfuzja przebiega
wolniej niz w czystych metalach i stopach konwencjonalnych). Efekty te byly jedng z gtéwnych sit
napedowych dla rozwoju stopow HEAs, jednak ich istnienie jest dzisiaj powszechnie kwestionowane. Dane
eksperymentalne w niektorych przypadkach wprost zaprzeczaja ich zalozeniom, w pozostatych czgsto sa
niejednoznaczne. Mimo to udato si¢ juz opracowac szereg niezwykle obiecujacych materialow nalezacych do
rodziny stopéw wysokoentropowych.

Po latach rozwoju stopy HEAs w koncu wkroczyly w etap, na ktdrym moga by¢ rozwazane ich
praktyczne, przemystowe zastosowania. Obecnie sg one projektowane gtownie pod katem ich zastosowania
w roli wysokotemperaturowych materiatdow konstrukcyjnych. Jednak jest juz oczywiste, ze tradycyjna,
jednofazowa koncepcja budowy mikrostrukturalnej tych materiatow, zwtaszcza w odniesieniu do stopow
o strukturze typu FCC, nie jest w stanie zapewni¢ im odpowiednich wtasciwo$ci mechanicznych. W zwigzku
z tym coraz wigcej badan skupia si¢ nad uktadami zawierajacymi znaczace ilosci fazy typu BCC, cechujacej
si¢ wyzsza twardoscig 1 wytrzymatoscig. Prowadzi to jednak do szeregu pytan zwigzanych ze stabilnoscia
i kinetyka takich uktadow — pytan, na ktére obecnie nie jesteSmy w stanie odpowiedziec.

W ramach proponowanego projektu zaprojektowane i wykonane zostang pierwsze eksperymenty
dyfuzyjne w stopach wysokoentropowych o strukturze BCC. Dzi¢ki najnowszym osiagni¢ciom w dziedzinie
ich modelowania, mozliwe stato si¢ odkrycie nowych, stabilnych fazowo uktadow tego typu, ktore w koncu
pozwalaja na przeprowadzenie badan dyfuzyjnych w tych materiatach. Planowane jest zaprojektowanie
I zsyntezowanie szeregu nowych sktadow, ze wspomnianych, do tej pory nie badanych eksperymentalnie
uktadow. Otrzymane materiaty zostang nastepnie wykorzystane do eksperymentdw dyfuzyjnych. Uzyskane
wyniki zostang opracowane z wykorzystaniem teoretycznych modeli dyfuzyjnych, potaczonych z analiza
bazujaca na metodach numerycznych oraz zaawansowanym opisem termodynamicznym. Zastosowana
metodologiaumozliwi, po raz pierwszy dla stopow o tej strukturze, wyznaczenie wspotczynnikow dyfuzji oraz
ich zaleznosci od temperatury. Wyniki te pozwolg w konsekwencji na lepsze poznanie potencjatu tych
materialow w zakresie zastosowan wysokotemperaturowych, poniewaz dyfuzja bezposrednio wptywa
na wysokotemperaturowe wlasciwosci mechaniczne poprzez zjawisko petzania. Przeprowadzone w ramach
projektu badania znaczaco powigksza nasza wiedzg o procesach transportowych w wzmiankowanych stopach,
pozwola rowniez na stworzenie bazy danych umozliwiajacej projektowanie wlasciwosci dyfuzyjnych stopow
0 wysokiej entropii.



