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Wprowadzenie:

Znaczna grupa materiatow ,inteligentnych” czy tez wielofunkcyjnych posiada wazng
zdolnos¢ do jednoczesnej i skoordynowanej odpowiedzi na zmienne warunki zewnetrzne, do
ktérych mozemy zaliczy¢ temperaturg, ci$nienie, pole magnetyczne itp. Znakomitymi przyktadami
odpowiedzi uktadu na warunki zewngtrzne sa zjawiska piezoelektrycznosci, termosprezystoscei,
chemoluminiscencji. W $wietle poszukiwah nowych ,.inteligentnych” materiatow pamig¢ ksztattu
jest jedng z pozadanych cech przy konstrukcji réznego rodzaju przydatnych urzadzen oraz
stosowanej] w wielu znanych rozwigzaniach medycznych przy zastgpowaniu lub uzupekianiu
tkanki narzadu w ciele cztowieka. Zjawisko pamigci ksztaltu jest do$¢ interesujaca ze wzgledu na
swoje fizyczne podloze. Termosprezysta przemiana martenzytyczna makroskopowo ujawnia si¢
jako zdolno$¢ do odzyskiwania pierwotnego ksztattu uktadu po wydawaloby sie trwatej deformac;ji.

Cel naukowy i proponowane metody badawcze:

W literaturze wielokrotnie zostato pokazane, ze pozadane wilasnosci fizyczne w tym rowniez
zjawisko pamigci ksztaltu stopow miedzymetalicznych na bazie zelaza, kobaltu, tytanu, niklu
mozna prognozowac¢ w ramach metod stosujacych teori¢ funkcjonatu gestosci (DFT).

Glownym celem pracy doktorskiej bedzie zbadanie za pomoca zaawansowanego narzedzia
teoretycznego, jakim jest teoria funkcjonatu gestosci, stopow migdzymetalicznych, w ktorych
wykazano lub spodziewane jest wystepowanie zjawiska pamigci ksztattu. W ramach badan nad tymi
materiatami bedzie zwrdcona uwaga na szereg zagadnien zwigzanych z opisem stanu
podstawowego i potencjalnych przejs¢ fazowych. Planowane w ramach proponowanego tematu
badania uzupehnig spojny opis struktury elektronowej i wynikajacych z niej podstawowych cech
badanych uktadéw takich, jak modut sprezystosci, rozszerzalno$ci termicznej, stabilnos¢ wzgledem
deformacji sieci krystalicznej i inne.

W ramach proponowanego tematu zasadniczg metoda badawcza bedzie metoda funkcjonatu
gestosci zaimplementowana w postaci dostgpnych kodéw obliczeniowych.
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