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Zaskakujacy porzadek uciskanych stopow

W stopach niklowo-kobaltowo-chromowych atomy niklu uklada¢ sie moga pod wplywem
nacisku w regularne wzory - pokazaly symulacje miedzynarodowego zespotu. Do tej pory
sadzono, ze takie uporzadkowania moga tworzy¢ sie jedynie pod wplywem obrébki
termicznej.

"Naukowcy z Narodowego Centrum Badan Jadrowych przewiduja mozliwosé porzadkowania
struktury atoméw w stopach wielosktadnikowych za pomoca punktowego nacisku na ich

powierzchnie. Trwaja starania, by wynik numeryczny potwierdzi¢ eksperymentalnie" - poinformowali
przedstawiciele instytucji w komunikacie prasowym.
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W standardowym modelowaniu stopéw metali zaklada sie, ze atomy réznych pierwiastkow
tworzacych stop rozmieszczone sa przypadkowo w strukturze krystalicznej. Zarazem wystepujace
krétkozasiegowe obszary uporzadkowania w strukturze chemicznej stopow (CSRO - chemical
short-range order), obejmujace wielkos¢ kilku lub kilkunastu odlegtosci miedzyatomowych, moga by¢
zrédtem kluczowych wiasciwosci, takich jak wyjatkowa twardos¢, wytrzymatosé i plastycznosé.
Wynika to z tego, Ze uporzadkowane struktury moga utrudnia¢ lub nawet uniemozliwiac
przemieszczanie sie defektéw w strukturze materiatu.

Symulujac instrumentalne badanie twardosci stopu niklu, kobaltu i chromu (NiCoCr) zespét
naukowcéw z Centrum Doskonatosci NOMATEN w Narodowym Centrum Badan Jadrowych, odkryt ze
zdziwieniem, ze atomy niklu w wyniku takiego procesu moga ustawia¢ sie w struktury
uporzadkowane chemicznie. Podobne zjawiska obserwowano dotad jedynie pod wpltywem obrobki
termicznej, tymczasem symulacje wskazaly, Ze do osiagniecia efektu wystarczy punktowy nacisk
diamentowym ostrzem (wgtebnikiem).

Jest to na tyle wazny wynik, ze artykul opisujacy to osiagniecie zostat opublikowany w marcu
czasopismie Physical Review Letters.

"W tym badaniu uzyliSmy symulacji komputerowych, aby sprawdzic, jak niektére obrobki termiczne
i techniki probkowania nanomechanicznego wplywaja na utozenie atoméw w stopach
wielosktadnikowych, w szczegoélnosci w stopie NiCoCr" - wyjasnia cytowany w komunikacie
Amirhossein Naghdi, pierwszy autor publikacji, doktorant w CoE Nomaten. - "OdkryliSmy, Zze pewne
szczegdlne metody instrumentalnego badania twardosci moga wywota¢ lokalna reorganizacje
atomow pod koncoéwka wgtebnika, prowadzac do wyjatkowych periodycznych struktur w ich
gestosci".

Symulacje molekularne oparte zostaly na znanych i wielokrotnie sprawdzonych wersjach
potencjatéw miedzyatomowych.

Modelowanie rozpoczeto od komputerowego ,wygrzewania” probki stopu NiCoCr o losowo
rozmieszczonych atomach poszczegoélnych sktadnikéw, w celu uzyskania realistycznego stanu
poczatkowego. Nastepnie w ramach symulacji, w probke zostato ,wcisniete” diamentowe ostrze. Po
osiggnieciu pewnej glebokosci proces zatrzymano, pozostawiajac wglebnik nieruchomo w prébce.
W tym stanie zmiany zachodzace w materiale zasymulowano za pomoca hybrydowych proceséw
dynamiki molekularnej oraz metod Monte Carlo. Okryto, ze w takich warunkach atomy niklu
oddzielaja sie od atoméw kobaltu i chromu, w wyniku czego przestaja by¢ roztozone losowo, lecz
organizuja sie w uktad warstw rozchodzacych sie pod koncéwka wglebnika. Co istotne, wzor ten
pozostaje w strukturze stopu nawet po usunieciu wgtebnika z materiatu. Wzér nie pojawia sie jednak,
jesli pominieta zostanie faza przedtuzonego dziatania silty, czyli podczas normalnego procesu nacisku
i natychmiastowego jego zwolnienia.

»Nasze odkrycia pozwalaja na wglad w mozliwo$ci manipulacji wlasciwosciami stop6w na poziomie
atomowym, co moze mie¢ wpltyw na projektowanie materiatéw z zadanymi parametrami do réznych
zastosowan” - dodaje Amirhossein Naghdi. W przysztosci grupa chce skupi¢ sie na polaczeniu
doswiadczalnego badania twardosci z elektronowa mikroskopia o wysokiej rozdzielczosci (HRTEM),
aby dodatkowo zweryfikowac to zjawisko. Przyszte badania moga rozstrzygnac czy zaobserwowane
rozklady atoméw maja wplyw na wilasciwosci badanego stopu istotne dla zastosowan
w projektowaniu i inzynierii materiatow.
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