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Material badawczy:
Stopy:

Al -Li Al-Zn
Data from SGTE alioy databases (revised 2004) Data from SGTE alloy databases (revised 2004)
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Material badawczy:
Stopy:

Al-Li, Li—Zn,Al-Zn, Al-Li-2Zn

* nowe rozwiazania technologiczne:
materialty do magazynowania wodoru
—stop Al - Li—Zn
* lekkie stopy metali: Al — Li, Li—Zn, Al - Li—Zn
maty cigzar wlasciwy, wysoki modut Younga,
duza wytrzymatos¢
*

znajomo$¢ rownowag fazowych w obszarze bogatym w Al —
projektowanie i

kontrola wlasciwosci stopow
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Eksperyment:
Metodologia:
* metoda elektrochemiczna — pomiar sity elektromotorycznej (SEM)
AG™ =—zFE—-RT Inx
* metoda Roach-Henein — jednoczesny pomiar gestosci, lepkosci i napigcia powierzchniowego

(metoda swobodnego wyptywu cieczy z otworu w tyglu pod wplywem grawitacji)
Problemy:
dobor materiatu na tygiel

wymagana duza objetos¢ cieczy
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Teoria:
Metodologia:

Klasyczna dynamika molekularna — CMD
Dynamika molekularna ab initio - AIMD

Metoda obliczen diagramow fazowych - CALPHAD

b-initio
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Teoria:

symulacja wlasnosci fizykochemicznych 1 strukturalnych —
opis natury oddzialtywan

badanie dynamiki zachodzacych procesow

* przewidywanie wtasciwosci objgtosciowych (stale sieciowe, stale elastyczne, etc)
* opis wlasciwosci energetycznych i powierzchniowych
* symulacja wlasciwosci termicznych:

entalpia mieszania, ciepto wlasciwe, wspotczynnik ekspansji termiczne;j

* charakterystyka stopow wielosktadnikowych— termodynamika (Al-Li-Zn)

rownowagi faz,
temperatura linii likwidus, solidus
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Klasyczna dynamika molekularna — CMD :

*  potencjaty oddziatywania:
Empirical Oscillating Pair Potential - EOPP
Embedded Atom Model - EAM
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Modified Embedded Atom Model - MEAM o
b ——ZnZn
0.15
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Metoda ab-initio:

* Teoria Funkcjonalu Gestosci - DFT

kwantowo-mechaniczny opis oddziatywani mi¢dzy elektronami a rdzeniem atomowym
Pt
HY¥(,.r,...r,)=E¥(.1...1,)

definicja funkcjonatu korelacyjno-wymiennego E,

przyblizenie lokalnej ggstosci — LDA

przyblizenie uogdlnionego gradientu — GGA
baza zbioru orbitali — przyblizenie fal ptaskich

kontrola zbieznosci 1 doktadno$¢ obliczen sit, ci$nienia, naprezen
wprowadzenie pseudopotencjatu — istotny do obliczen metali z orbitalami powtok d i f

Oprogramowanie: binitio
GAUSSIAN — John Pople ‘N

VASP (Vienna ab-inito Simulation Package) — Georg Kresse i Jurgen Hafner
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* dynamika molekularna ab initio - AIMD

©
E === CMD
L . 2 — AIMD
Entalpia mieszania = CALPHAD
<]

A eksperyment

Au-Si 1375K

xSi

N.Jakse et al. J.Phys.Condes.Matter. 137 (2012)
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* dynamika molekularna ab initio - AIMD
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* dynamika molekularna ab initio - AIMD
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CALPHAD:

* metody obliczenia diagramu fazowego — CALPHAD

konieczno$¢ posiadania danych eksperymentalnych —

doktadno$¢ modelowania rownowag faz —
praktyczne zastosowanie w projektowaniu materiatow

hitp Showw.calphac
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Metodologia:

* metody obliczenia diagramu fazowegqo — CALPHAD

PANDAT c00
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Metodologia:

*  metody obliczenia diagramu fazowego — CALPHAD

badanie relacji migdzy sktadem a procesami (przejscie fazowe) —

temperatura krzywej likwidus
obliczanie funkcji termodynamicznych zaleznych od temperatury, ci$nienia
1 sktadu chemicznego

modele termodynamiczne:

model podsieci — staty roztwor metaliczny
model ,,przypadkowe mieszanie” — random mixing
atomu centralnego — ciekte roztwory metaliczne ??

hitp Showw.calphaa

CALPHAD
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Atom swobodnej objetosci — FVM

° energia Gibbsa,
> gestost entropia
entalpia mieszania
Atom
swobodnej
objetosci
gestose ®  entalpia
mieszania
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Podsumowanie:

wzajemna komplementarnos¢ metod w ocenie wiasciwosci
fizykochemicznych, strukturalnych, transportowych:
klasyczna dynamika molekularna — CMD
metody ab-initio: DFT
metoda CALPHAD

* uniwersalno$¢ metody Roach-Henein —

jednoczesny pomiar gestosci, lepkosci 1 napigcia powierzchniowego

b-initio
hitp Showw.calphad.org
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ackage W MM B
lenna imulation
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Zastosowanie:

* nierownowagowe krzepnigcie stopow

* modelowanie procesOw technologicznych

* analiza procesOw na granicy stop/zuzel
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