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Praca doktorska obejmuje analize struktury atomowej i elektronowej otrzymanych na
drodze symulacji dynamiki molekularnej trzech amorficznych stopow: Zrs7Cuss, ZrsoCuso,
Zr33Cue7 W warunkach hydrostatycznego cisnienia w zakresie 0 — 100 GPa.

W pracy zawarto opis podstawowych wiasciwosci strukturalnych i elektronowych szkiet
metalicznych oraz znanych wynikow badan wptywu wysokiego cisnienia na te materiaty.
Przedstawiono takze opis wykorzystanych metod badawczych i symulacyjnych (metoda
EXAFS, dynamika molekularna, DFT).

Na podstawie analizy struktury atomowej wykazano, ze rosnace cisnienie prowadzi do
zmian lokalnego uporzgdkowania, w ktérej dominujgcym motywem stajg sie klastery o symetrii
ikosaedru. Ponadto, w strukturze poddanej cisnieniu powyzej 50 GPa zaobserwowano
powstawanie znaczgco skréconych par Zr-Zr. Wykazano, ze powstawanie tych par jest
mozliwe dzieki zmianom zachodzgcym w strukturze elektronowej tj. zmianie rodzaju wigzania
z metalicznego na wigzanie o charakterze wigzania kowalencyjnego oraz transferowi

tadunkow ze stanéw s i p Cu do standw d Zr oraz redystrybucji tadunku atomoéw Zr.



