Modellera vateabsorption
i aen legering

Magnus Rahm
Fusikdagarna 027

W

AR
AN
LI 1111

.

—




Den gemensamma namnaren
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Vateabsorption och hysteres
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Genom att blanda in guld
slipper vi hysteres
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Matningar fran Nugroho et al., ACS Nano 12, 9903 (2018)



Kravs en snabb modell for legeringar
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O O O O Ordningen spelar roll!

2N mojliga kombinationer
Q Q O O « Maste berakna energin for >100 000

‘ ' ‘ En DFT-berakning tar timmar

- Behover en snabbare modell!
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Modell: Klusterutveckling
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Modell: Klusterutveckling
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Energi
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Lésning: J' =[-37.8, 34.1,-9.9, 25.4, 2.67]
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Jamvikt pa olika tidsskalor

Para-jamvikt
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Fullstandig jamvikt
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Fasdiagrammet i fullstandig jamvikt

— 10~ °bar = 10~ 2bar = 10! bar
104 bar 10~ 'bar == 102 bar
10— 3bar == 10%bar == 10°bar
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Den ordnade fasen absorberar mer vate
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Vatetryck vid tillverkning (bar)
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Har blir ordningen slumpmassig
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. Forbered en sats med Pd-

. Satt ugnen pa 450 K
. Fyll ugnen med 100 bar H,

. Satt in nanopartiklarna i

RECEPT

Au-nanopartiklar (25 % Au)

ugnen och vanta nagra
timmar
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