Streszczenie

Praca jest przykladem wykorzystania metody ab initio w obszarze teorii sprezystosci, co
pozwala na wyznaczenie stalych sprezystych oraz materialowych, wskazujac na ograniczenia
precyzji metody, w przypadku konkretnych metali przejSciowych. Przeprowadzona zostala
dyskusja, dotyczaca zastosowania funkcjonaléw innych niz Perdew, Burke and Ernzerhof (PBE),
wykazujacych duza zgodno$¢ z pomiarami eksperymentalnymi. Ponadto przedstawione i opisane
zostaly zjawiska fizyczne, obserwowane w strukturach krystalicznych, bedace efektem
przykladania naprezen Scinajacych, bedace w ostatnich latach przedmiotem intensywnych badan w
obszarze fizyki materiatow.

Glownym celem pracy, jest zbadanie wilasnosci izotropowosci sprezystej w obrebie ziarna,
wystepujacej w stopach tytanu. IzotropowosS¢ sprezysta jest niezwykle unikatowa wilasnoscia w
strukturach krystalicznych, a jej natura ma charakter kwantowy, wynikajacy z rozkladu orbitali
atomowych, bedac tym samym niemozliwg do wyjasnienia w oparciu wylacznie o wiasnosci
elektrostatyczne. Przedstawione zostaly wyniki prac teoretycznych opartych na teorii funkcjonatu
gestosci i metodach statystycznych, pozwalajacych wyznaczy¢ stezenia i wtasciwosci mechaniczne
izotropowo sprezystych stopow [-tytanu z wanadem, oraz tytanu z molibdenem. Rozprawa
dostarcza rowniez potwierdzenie parabolicznej zalezno$ci wspotczynnika anizotropii od liczby
elektronéw walencyjnych na atom. Sugestia o istnieniu kwadratowej korelacji miedzy
wspotczynnikiem anizotropii a liczba elektrondw walencyjnych na atom pochodzi z drugiej potowy
XX wieku, jednak brak istniejacych, wéwczas narzedzi pozwalajacych rozstrzygnac te kwestie,
pozostawiatl te hipoteze niepotwierdzona.

Praca podejmuje rowniez rozwazania odnoszgce sie do umocnienia plastycznego, poprzez
przemiane tzw. TWIP/TRIP (Twinning Induced Plasticity/Transformation Induced Plasticity) w
stopach na bazie tytanu, ktore w ciagu ostatnich lat stanowig niezwykle atrakcyjny przedmiot badan
z uwagi na ich znaczenie dla przemystu. Przemiana TWIP/TRIP jest niezwykle popularna i
pozadana w réznego rodzaju stopach stosowanych do tworzenia elementéow o wysokim ryzyku
kolizji.

Poza pracami teoretycznymi, w pracy przedstawiono rowniez wyniki eksperymentalne dajace
mozliwo$¢ poznania glownych cech izotropowo sprezystego stopu tytanu z wanadem, a takze
tytanu z niobem, ktéry przedtem nie byt badany. Wytworzenie i zbadanie tej klasy materiatow,
otwiera nowe mozliwosci tworzenia trwalszych i odporniejszych na zmeczenie stopow,

umozliwiajacych redukcje masy konstrukcji.



