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Abstract

A comprehensive study has been carried out on the phase stability and short-range ordering of W-
based High-Entropy Alloys (HEAs) in the W-Cr-Ta-Ti-V system, and Self-passivating Metal Alloys with
Reduced Thermo-oxidation (SMART) in the W-Cr-Y-Zr system, as potential candidates for application in
the future fusion power plants. By applying first-principles thermodynamic study, including Density
Functional Theory (DFT), Cluster Expansion (CE) method and Monte Carlo (MC) simulations for
temperature-dependent properties, the research offers detailed insights into the formation and stability of
various alloy phases.

The study allows to understand how different atomic combinations and their compositions influence
the formation of solid solutions and ordered structures in two groups of W-based alloys. Through the detailed
analysis of the Short-range Order Parameter (SRO), it is shown that in HEAs from the W-Cr-Ta-Ti-V system,
the strongest attraction occurs between Cr and V, as well as Ta and W atoms. The lowest order-disorder
transition temperature (ODTT), therefore the widest range of temperatures at which disordered solid solution
is present, has been observed for the quaternary W-Ta-Ti-V alloy. Additionally, the model developed in this
study has been used to explain the mechanisms behind the formation of experimentally observed Cr and V-
rich precipitates in the W38-Ta36-Cr15-V11 alloy with high radiation resistance.

Calculations performed for SMART materials in the W-Cr-Y-Zr system revealed that the addition
of Zr in small concentrations stabilizes Y precipitates and helps maintain an optimal order-disorder transition
temperature for potential applications.

The following study contributes to the theoretical understanding of complex alloys while also setting
a foundation for future experimental validations and the potential for industrial applications of W-based
HEAs and SMART materials. Through the theoretical approach, the research highlights the importance of
atomic-level interactions determining the material properties and opens new avenues for the design and

optimization of advanced metallic alloys.
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»Stabilnos¢ fazowa i uporzadkowanie bliskiego zasiegu w materialach SMART i stopach o wysokiej

entropii zawierajacych wolfram wyznaczone przy uzyciu modelowania z pierwszych zasad”

mgr inz. Damian Sobieraj

Streszczenie

W ramach niniejszej pracy wykonano badania nad stabilno$cia fazowa i1 uporzadkowaniem
bliskiego zasiggu stopow o wysokiej entropii (HEAs - z ang. High-Entropy Alloys) z uktadu W-Cr-Ta-Ti-V,
oraz samopasywujacych si¢ materiatdw (SMART - z ang. Self-passivating Metal Alloys with Reduced
Thermo-oxidation) z uktadu W-Cr-Y-Zr, bedacych potencjalnymi kandydatami do zastosowan w reaktorach
syntezy termojadrowej. W celu zrozumienia mechanizméw termodynamicznych 1 strukturalnych
wystepujacych w badanych stopach wykorzystano modelowanie oparte na Teorii Funkcjonatu Gestosci
(DFT — z ang. Density Functional Theory), metodzie Rozwinigcia Klastrowego (CE — z ang. Cluster
Expansion) i symulacjach Monte Carlo (MC)

Przeprowadzone symulacje pozwolity zrozumie¢, w jaki sposob rozne pierwiastki i ich st¢zenia
wplywaja na tworzenie si¢ roztworow statych i struktur uporzadkowanych w dwoch grupach stopoéw na bazie
W. Poprzez szczeg6towq analizg parametréw uporzadkowania bliskiego zasiggu wykazano, iz w stopach o
wysokiej entropii z uktadu W-Cr-Ta-Ti-V najsilniejsze przycigganie wystgpuje pomigdzy atomami Cri V,
oraz Ta i W. Najnizszg temperatur¢ przemiany porzadek-nieporzadek, a zatem najszerszy zakres temperatur
wystepowania roztworu stalego, posiadal czterosktadnikowy stop W-Ta-Ti-V. Model stworzony w ramach
niniejszej pracy pozwolit takze na wyjasnienie mechanizmoéw powstawania eksperymentalnie
zaobserwowanych wydzielen bogatych w Cr 1 V w stopie W38-Ta36-Cr15-V11 o wysokiej odpornosci na
promieniowanie.

Obliczenia wykonane dla materialdw SMART wykazaty, iz dodanie Zr w malych st¢zeniach
stabilizuje wydzielenia Y w stopach z ukladu W-Cr-Y-Zr, jednocze$nie pozwalajac na osiggnigcie
optymalnej, z punktu widzenia potencjalnych zastosowan, temperatury przemiany porzadek-nieporzadek.

Uzyskane wyniki przyczyniaja si¢ do lepszego teoretycznego zrozumienia wielosktadnikowych
stopow, jednocze$nie stanowigc fundament pod przyszie walidacje eksperymentalne i potencjalne
zastosowania materialdw SMART i HEAs na bazie W. Przeprowadzone symulacje podkreslaja znaczenie
interakcji na poziomie atomowym w ksztattowaniu wlasciwosci materiatdéw 1 otwieraja nowe drogi do

projektowania i optymalizacji zaawansowanych stopow metalicznych
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