Streszczenie

Celem niniejszej pracy byl opis mechanizméw umocnienia roziworowego
heksagonalnych stopow Ti (a-Ti) przy uzyciu metod obliczeniowych ab initio. Przyjeto teze,
iz analiza struktury elektronowej i identyfikacja podstawowych zjawisk zachodzacych w skali
atomowej podczas odksztalcenia plastycznego umozliwi zdefiniowanie mechanizmdéw
odpowiedzialnych za umocnienie roztworowe stopdw a-Ti.

W ramach rozprawy doktorskiej wykonano systematyczne badania wlasciwosci
mechanicznych wybranych, dwu- i trzy skladnikowych heksagonalnych stopéw Ti przy
uzyciu teorii funkcjonatu gestosci. Przeprowadzone prace teoretyczne skladaja sie z dwoch
czgscei: (i) obliczenia wlasciwosci sprezystych i przewidywanie plastycznosei analizowanych
uktadéw drogg posrednig z wykorzystaniem kryteriéw plastycznosei bazujacych na statych
sprezystosci oraz (ii) bezposrednia oceng plastycznosci opierajaca sie na obliczeniach
uogdlnionej energii bledu ulozenia (UEBU). Do gléwnych osiggnieé¢ pracy nalezy zaliczyé
zaproponowanie autorskiej procedury obliczen UEBU z wykorzystanient metody Nudged
Elastic Band (NEB), pozwalajacej po raz pierwszy uwzgledni¢ rzeczywiste efekiy sprezyste
towarzyszgce procesowi nukleacji dyslokacji oraz umozliwiajacej wyznaczanie rzeczywistych
trajektorii poslizgu dyslokacji w dowolnych materiatach krystalicznych. Zastosowanie
powyzszej metodyki obliczen pozwolito na identyfikacje aktywnych systeméw poslizgu
dyslokacji oraz okreslenie nieznanych dotychczas mechanizméw umocnienia roztworowego
Ti. Efektem przeprowadzonych badan jest rowniez odkrycie nowych zjawisk z zakresu fizyki
odksztalcenia plastycznego w tym, zjawiska rozszczepienia systemow poslizgu krysztatow
heksagonalnych oraz migracji migdzywezlowych skladnikéw stopowych indukowanej
naprgzeniem i przebudowg sieci krystalicznej zachodzacej podczas poslizgu dyslokacii.
Otrzymane wyniki poréwnano z dostepnymi danymi eksperymentalnymi oraz oceniono ich

przydatnos¢ podczas projektowania nowych, lekkich materiatdw konstrukcyvjnych.
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