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Wprowadzenie:

Znaczna grupa materiatdbw ,inteligentnych” czyz taielofunkcyjnych posiada waa
zdolna¢ do jednoczesnej i skoordynowanej odpowiedzi naemme warunki zewgtrzne, do
ktorych maemy zaliczy temperatug, cisnienie, pole magnetyczne itp. Znakomitymi przyidad
odpowiedzi uktadu na warunki zewtrzne g§ zjawiska piezoelektryczioi, termosgzystasci,
chemoluminiscencji. Wwietle poszukiwa nowych ,inteligentnych” materiatdw pagdi ksztattu
jest jedma z pazadanych cech przy konstrukcji aéego rodzaju przydatnych wudzen oraz
stosowanej w wielu znanych rozwaniach medycznych przy zegsbwaniu lub uzupetnianiu
tkanki naradu w ciele cztowieka. Zjawisko paati ksztaltu jest d& interesujca ze wzgidu na
swoje fizyczne podtze. Termospzysta przemiana martenzytyczna makroskopowo ujasigigko
zdolna¢ do odzyskiwania pierwotnego ksztattu uktadu po awydtoby s¢ trwatej deformacii.

Cel naukowy i proponowane metode badawcze:

W literaturze wielokrotnie zostato pokazane paadane wtasngei fizyczne w tym réwnig
zjawisko pamici ksztattu stopow mgdzymetalicznych na bazieelaza, kobaltu, tytanu, niklu
maozna prognozowaw ramach metod stosigiych teor¢ funkcjonatu gstasci (DFT).

Gtownym celem pracy doktorskiegdizie zbadanie za ponmpezaawansowanego nadzia
teoretycznego, jakim jest teoria funkcjonatestgsci, stopow medzymetalicznych, w ktérych
wykazano lub spodziewane jest wymiwanie zjawiska pargi ksztattu. W ramach badaad tymi
materiatami bdzie zwrécona uwaga na szereg zagadni®wigzanych z opisem stanu
podstawowego i potencjalnych pr&ejfazowych. Planowane w ramach proponowanego tematu
badania uzupetaispéjny opis struktury elektronowej i wynilkajych z niej podstawowych cech
badanych uktadow takich, jak modut epystaici, rozrzezalncsci termicznej, stabiln@ wzgledem
deformaciji sieci krystalicznej i inne.

W ramach proponowanego tematu zasadnicetod, badawcz bedzie metoda funkcjonatu
gestasci zaimplementowana w postaci dgstych kodow obliczeniowych. Podczas studiow
wymagana &dzie umiegtnos¢ programowania (Fortran i/lub C++), ktora jest lemzna ze wzgtu
na prowadzenie oblicaenumerycznych.



