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Streszczenie

Opracowanie spdjnej metodyki modelowania rjawisk transportu masy w skali atomowe]
w ukladach krystalicznych stanowi ogblny cel niniejsze] pracy. W szezegdlnodel uwaga zostala
poswiecona badaniu dwéch proceséw kontrolowanych przez migracie atoméw: samo- i interdyfuzji
oraz relaksacji porzadek-porzadek uporzadkowania atomowego w zwiazkach miedzymetalicznych.

Praca sklada sie z trzech cze$ci. W pilerwszej czeici zostaly szczeghlowo omdwione
atomistyczne podstawy proceséw dyfuzji i relaksacji. W czesci drugiej przedstawiono metodologig
przeprowadzonych badan, gdzie opisane zostaly przede wszystkim modele badanych ukiadéw
oraz zastosowane techniki symulacji Monte Carlo. W ostatniej czesci zaprezentowano uzyskane
wyniki dotyczace (i) samo-dyfuzji i relaksacji porzadek-porzadek w ukladach jednorodnych oraz
(i) procesu interdyfuzyji w ukladach heterogenicznych (pary dyfuzyjne).

Wyprowadzona zaleznodé miedzy termodynamicznymi energlami aktywacji dla samo-
dyfuzii i relaksacjl uporzadkowania atomowego pozwolita przedstawié mierzalne doswiadczalnie
wspotezynniki samo-dyfuzji i czasu relaksacji za pomocy elementarnych wielkogei, takich
jak stezenie defektow i cmestotliwose skokéw atomowych. Poprawno$é znalezionej formuly
sprawdzono poprzez symulowanie obu procesow w dwéch réznych systemach ze struktura
krystaliczna typu B2. Wykorzystano model energetycany w ramach Hamiltonianu Isinga. Podezas
modelowania kinetyki proceséw uwzgledniono zaleznosé barier migracji dia przeskokéw atomdéw
do wakancii od lokalnej konfiguracji atomowej.

Fastosowano dwie techniki symulacji Monte Carlo. Réwnowagowe konfiguracje, ktdre
uwzgledniaty temperaturowa zaleznoéc koncentracji wakancji, wygenerowano za pomoca symulacji
Semi-Grand Canonical Monte Carlo {SGCMC). Natomiast migracje atomowa za porednictwem
mechanizmu wakancyjnego symulowano za pomoca algorytmu Kinetic Monte Carlo (KMC).
Odtworzono 1 wyjaéniono do$wiadezalnie zaobserwowana w zwigzku migdzymetalicznym NiAl
zalesmodé miedzy energiami aktywacji dla samodyfuzji i relaksacji porzadek-porzadek.

7 kolei badanie dyfuzji w stopach heterogenicznych zostalo zrealizowane przez symulacie
transportu masy w parze dyfuzjnej. Giéwny nacisk pologono na opracowanie fizycznie
ugruntowanego modelu Zrédet wakancji, ktore moglyby byé zastosowane w metodologli Monte
Carlo do symulacji. Nowy algorytm zostal zaimplementowany w standardowym algorytmie
KMC. Bazuje on na réwnowazeniu stezenia wakancji powstatych w wyniku procesn interdyfuzji,
zgodnie z lokalng konfiguracja atomowa w prébee. Testy zapropenowanego modelu Zrddet
wakancji przeprowadzono w oparciu o wspéiczynniki interdyfuzji, efekty korelacyine oraz zjawisko
Kirkendalla wynikajace z symulacji ukladéw niewykazujacych uporzadkowania, jak i ukladach
z uporzadkowaniem atomowym. Wyniki uzyskano posrednio w oparciu o teorig Darkena-Manninga
na podstawie wspélczynnikéw korelacji zmierzonych przez symulacje KMC oraz bezpodrednio
za pomoca metody Boltzmanna-Matano zastosowanej do wygenerowanych metodg KMC profili
koncentracji skladnikéw. Otrzymane rezultaty pozwolily ocenié prawidlowodé opracowanego
modelu bezpoérednich symulacji pary dyfuzyjnej poprzez poréwnanie rezultatéw wynikajacych
z obu podejsé.




