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Niniejsza recenzja zostala opracowana na zlecenie Rady Naukowej Instytutu Podstawowych 

Problemow Techniki Polskiej Akademii Nauk w zwiqzku z jej uchwaiq, z dnia 30 stycznia 2025 

roku (pismo RN-D-0002.4.2024 z dnia 3 lutego 2025 roku). 

1. Ogolna charakterystyka rozprawy 

Poznanie praw rzqdz^cych nukleacjq i dynamik^ dyslokacji, lub inaczej mechanizmow 

odksztaicenia plastycznego w materiaiach krystalicznych ma trudne do przecenienia znaczenie dla 

rozwoju nauki i techniki. W szczegolnosci umozliwia ksztattowanie wlasciwosci mechanicznych 

materialow, za ktore odpowiedzialne s^ wlasnie procesy dyslokacyjne. Poznanie mikroskopowej 

natury aktywnosci dyslokacyjnej w materiaiach krystalicznych znakomicie ulatwia metoda 

klasycznej dynamiki molekularnej, dla ktorej kluczowym jest wykorzystanie wlasciwego potencjalu 

oddzialywania mi^dzyatomowego. Wlasnie z tymi zagadnieniami zmierzyi si^ Doktorant w swojej 

pracy naukowej. 

R E C E N Z J A 



Rozprawa doktorska mgr inz. Amirhosseina Naghdi Dorabati zatytulowana „Advancing 

Understanding of Dislocation Dynamics in Metals Through Machine Learning-Enabled Analysis" 

jest oparta na czterech publikacjach: 

A ) F. J . Dominguez-Gutierrez, P. Grigorev, A . D. Naghdi, J . Byggmastar, G . Y . Wei, T. D. 

Swinburne, S. Papanikolaou, M. Alava, Nanoindentation of tungsten: From interatomic 

potentials to dislocation plasticity mechanisms, Physical Review Materials 7(4), 043603 

(2023). 

B ) A . D. Naghdi, F. Pellegrini, E . Kiiciikbenli, D. Massa, F. J . Dominguez-Gutierrez, E . 

Kaxiras, S. Papanikolaou, Neural network interatomic potentials for open surface nano-

mechanics applications. Acta Materialia 277, 1359-6454 (2024). 

C) A . D. Naghdi, K . Karimi, A . E . Poisvert, A . Esfandiarpour, R. Alvarez, P. Sobkowicz, M. 

Alava, S. Papanikolaou, Dislocation plasticity in equiatomic NiCoCr alloys: Effect of short-

range order. Physical Review B 107(9), 094109 (2023). 

D) A . D. Naghdi, F. J . Dominguez-Gutierrez, W. Huo, K . Karimi, S. Papanikolaou, Dynamic 

Nanoindentation and Short-Range Order in Equiatomic NiCoCr Medium-Entropy Alloy 

Lead to Novel Density Wave Ordering, Physical Review Letters 132, 116101 (2024). 

W powstaniu tych prac bralo udzial 18 osob. 

Dokonania naukowe Doktoranta b^dqce przedmiotem niniejszej recenzji skupiajq si^ na 

modelowaniu indukowanego nanoindentacji odksztaicenia plastycznego wolframu (praca A ) oraz 

srednio-entropowego stopu NiCoCr (prace C i D). Interesuj^ca praca B opisuje proces tworzenia 

oraz weryfikacj^ nowego potencjalu oddzialywania mi^dzyatomowego dla molibdenu. W tej pracy 

wykorzystano metod^ uczenia maszynowego opart^ na teorii sieci neuronowych. 

Doktorant, w swoich badaniach, wykorzystal przede wszystkim metod^ klasycznej dynamiki 

molekularnej (MD), uzupelnion^ o konieczne, z punktu widzenia postawionych celow, obliczenia 

metod^ Monte-Carlo (MC) , a takze kwantowo-mechaniczn^ metod^ opart^ na teorii funkcjonalu 

g^stosci ( D F T - density functional theory). W celu analizy wynikow symulacji komputerowych 

wizualizowano istotne pliki konfiguracyjne badanych ukladow. Ponadto, badano stopieh 

obsadzeniowego uporz^dkowania bliskiego zasi^gu, obecnosc defektow liniowych metodq B D A 

( B C C Defect Analysis), jak rowniez analizowano geometric lokalnego otoczenia atomow 

metodami: C N (coordination number), CSP (centrosymmetry parameter) i C N A {common neighbor 

analysis). Odksztalcenie plastyczne w modelowanych krysztalach indukowano metodq 

nanoindentacji. Metoda ta, ze wzgl^du niewielki promieh zakohczenia wgl^bnika (okolo 100 nm), 

umozliwia badanie odpowiedzi spr^zysto-plastycznej realnego krysztalu w obszarach 



pozbawionych defektow liniowych. Dzi^ki temu porownanie wynikow symulacji metod^ 

klasycznej dynamiki molekularnej z wynikami realnego eksperymentu sq uzasadnione. 

Za istotne cele naukowe uwazam podJQcie przez Doktoranta tematyki indukowanego 

nanoindentacji odksztaicenia plastycznego w srednio-entropowym roztworze stalym NiCoCr oraz 

budowQ - w oparciu o model sieci neuronowej - nowego potencjalu dla molibdenu o szerokim 

spektrum aplikacyjnym. Badania przeprowadzone przez Doktoranta niew^tpliwie mieszcz^ si? w 

zakresie dyscypliny naukowej inzynieria materiaiowa. 

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska sklada si? z dwoch cz^sci. Pierwsza to 

przewodnik/omowienie publikacji A - D , a druga zawiera kopie tych publikacji wraz z 

suplementami. Rozprawa jest napisana w j^zyku angielskim, skiada si? z 6 rozdzialow i bibliografii 

licz^cej 184 pozycji. 

2. Ocena merytoryczna rozprawy 

Przedstawiona do recenzji praca doktorska mgr inz. Amirhosseina Naghdi Dorabati pt. 

,/idvancing Understanding of Dislocation Dynamics in Metals Through Machine Learning-

Enabled Analysis" dotyczy naukowej weryfikacji tezy: 

„Computational material science methods are critical in determining the accuracy of atomistic 

simulations, particularly in predicting dislocation dynamics in multi-component alloys and single-

element materials. By effectively leveraging computational tools, such as interatomic potentials, 

one can improve the predictive power of molecular dynamics methods for dislocations modeling. 

My work centers on enhancing the utilization of existing interatomic potentials and development of 

machine learning potentials to more accurately capture dislocation dynamics in a manner that 

aligns with experimental results and hence facilitates materials design.". 

Teza pracy doktorskiej sprawia wrazenie zbyt ogolnej i jest w pierwszych dwoch zdaniach 

oczywista. Na przyklad, jest jasne, ze „By effectively leveraging computational tools, such as 

interatomic potentials, one can improve the predictive power of molecular dynamics methods for 

dislocations modeling." Nawet ostatnie zdanie nie jest tez^, czyli stwierdzeniem, ktore nalezy 

udowodnic. W mojej opinii jest to raczej podsumowanie celow pracy naukowej Doktoranta. Ta 

wst^pna uwaga nie zmienia mojego uznania dla wysiiku wlozonego w powstanie recenzowanej 

rozprawy doktorskiej, a intencje autora wyjasniaji precyzyjnie sformulowane key points. 

Dwa poczqtkowe rozdziaiy stanowi^ wprowadzenie do tematyki pracy. W pierwszym, Autor 

przedstawii motywacje do podj^cia badan naukowych w dziedzinie modelowania odksztaicenia 

plastycznego w metalach i roztworach stalych metali. Nast^pnie zaprezentowal najnowszy stan 



wiedzy teoretycznej i eksperymentalnej dotycz^cy przebiegu zjawisk dyslokacyjnych w tych 

materiaiach. W szczegolnosci wiele miejsca poswi?cono analizie publikacji naukowych 

przynoszqcych wyniki eksperymentow - w tym eksperymentow komputerowych - nad dynamik^ 

dyslokacji w stopach NiCoCr. Interesuj^cq czQsciq tego wst^pnego rozdzialu rozprawy jest 

omowienie osi^gni^c i roll pol silowych, opartych na roznych modelach uczenia maszynowego, w 

badaniu (w skali atomowej) procesow dyslokacyjnych, determinuj^cych przebieg odksztaicenia 

plastycznego. 

W rozdziale 3 sformulowano tez? pracy doktorskiej, do ktorej odnioslem si? wczesniej. 

Cz3^ajic t i cz?sci rozprawy stwierdzam, ze badania naukowe Doktoranta skupiiy si? na dwoch 

zasadniczych celach: stworzeniu nowego potencjalu oddzialywania mi?dzyatomowego dla 

molibdenu oraz na modelowaniu wplywu obsadzeniowego (chemicznego) uporz^dkowania 

bliskiego zasi?gu na indukowane nanoindentacji odksztalcenie plastyczne srednio-entropowego 

stopu NiCoCr. 

Metodyk? badan zastosowanq w rozprawie przedstawiono w rozdziale 4, ktorego pierwsza 

cz?sc poswi?cono wykorzystanej w pracy naukowej metodzie symulacji komputerowych. 

Uzasadniono wybor potencjalu oddzialywania atomowego dla stopu NiCoCr. Nast?pnie omowiono 

sposob realizacji nanoindentacji w symulacjach komputerowych oraz metody analizy krzywych 

obciizenie-przemieszczenie (P-h, load-displacement). Co do podj?tego sposobu przeprowadzenia 

symulacji komputerowych nie mam uwag krytycznych, poniewaz S i one w duzym stopniu 

standardowe. Nast?pnie, autor opisal sposob budowy potencjalu oddzialywania mi?dzyatomowego 

dla molibdenu w oparciu o jedn^ z metod uczenia maszynowego (sieci neuronowe). Wykorzystano 

system programistyczny PANNA (Properties from Artificial Neural Network Architectures) oraz 

deskryptory mBP (Behler-Parrinello) do reprezentacji konfiguracji (ukladow) atomow 

wykorzystanych pozniej w fazie treningu i walidacji dzialania sieci neuronowej. 

Wyniki przeprowadzonych badan naukowych przedstawiono w rozdziale 5. Podrozdziat 5.1 

ilustruje efekt doboru potencjalu oddzialywania mi?dzyatomowego na wyniki symulacji przebiegu 

indukowanego nanoindentacji odksztaicenia plastycznego w wolframie (siec typu B C C ) . 

Wykorzystano tutaj potencjaly: E A M (embeded atom method), modyfikowany E A M , A B O P 

(analytic bond-order potential) oraz tabGAP (tabulated gaussian approximation potential). 

Podstawowe wlasciwosci strukturalne i mechaniczne (stala sieciowa, energia kohezji, stale 

spr?zystosci) S i dobrze modelowane przez te potencjaly. Zasadnicze roznice widac w wynikach 

symulacji przebiegu nanoindentacji wolframu i to pomimo tego, ze krzywe P-h zarejestrowane dla 

roznych potencjalow s i do siebie podobne. Przyczyny nalezy szukac w jakosci modelowania 

poslizgu w systemie <111>{110}. Otoz obliczenia zaleznosci energii od wzajemnego przesuni?cia 



dwoch czQsci krysztalu ( G S F E - generalized stacking fault energy) wykonane metody D F T i przy 

pomocy potencjalu tabGAP s^ znakomicie zgodne, czego nie mozna powiedziec o innych 

potencjalch. Autorzy pracy A konkludujq, ze proces nukleacji i aktywnosci dyslokacyjnej w 

wolframie podczas nanoindentacji najlepiej modeluje potencjai tabGAP, co znajduje potwierdzenie 

w przytoczonych danych eksperymentalnych. 

Prace nad przebiegiem indukowanego nanoindentacji odksztaicenia plastycznego wolframu 

i wykazania (dla tego zagadnienia) wi?kszej przydatnosci potencjalu zbudowanego w oparciu o 

metody uczenia maszynowego (tabGAP), sklonily Doktoranta do udzialu w pracach nad nowym 

potencjalem dla molibdenu, dedykowanym do modelowania przejscia spr^zysto-plastycznego. O 

glownych elementach przyj^tej metodologii (siec neuronowa, deskryptory mBP, itd.) juz wczesniej 

wspomnialem. Do treningu i walidacji dzialania sieci neuronowej, a w konsekwencji do oceny 

jakosci aproksymacji powierzchni energii potencjalnej, Doktorant wraz z zespolem wykonali szereg 

obliczeh D F T dla roznych faz krystaUcznych molibdenu i wybranych defektow punktowych. 

Ponadto brano pod uwag? rekonstrukcj? powierzchni krysztalu bcc-Mo, widmo fononowe, jak 

rowniez krz3rwe G S F E dla systemow poslizgu: {110}<111>, {211}<111>. Glownym osiigni?ciem 

tej cz?sci dorobku naukowego Doktoranta jest dostarczenie dobrej jakosci potencjalu oddzialywania 

mi?dzyatomowego dla molibdenu, ktory dobrze opisuje, mi?dzy innymi: indukowanq 

nanoindentacji propagacj? p?tli dyslokacyjnych w plaszczyznach {112}, a takze dostarcza 

wlasciwy model mechanizmu nukleacji tych p?tli poprzez (lasso - like mechanism). 

Po zapoznaniu si? publikacjami naukowymi Doktoranta mozna stwierdzic, ze glownych 

osiigni?c naukowych nalezy upatrywac w rezultatach symulacji aktywnosci dyslokacyjnej w 

srednio-entropowym roztworze stalym fcc-NiCoCr. Tutaj Doktorant bral udzial w pracach 

podzielonych na dwie cz?sci. W pierwszej (publikacja C) , modelowano wpl jw temperatury na 

obsadzeniowe uporzidkowanie bliskiego zasi?gu (chemical short-range order). Wykorzystano dwa 

potencjaly oddzialywania: Li-Sheng-Ma oraz Farkas-Caro, z ktorych ten pierwszy dal rozs^dne 

wyniki w zakresie uporzidkowania bliskiego zasi?gi jak i dynamiki dyslokacji. W wygrzewanych w 

temperaturach od 400 K do 1400 K ukladach stwierdzono segregacj? atomow prowadzqci do 

powstania obszarow o wysokiej zwartosci niklu. Badano wplyw stopnia uporzqdkowania bliskiego 

zasi?gu na dynamik? dyslokacji kraw?dziowej ! / 2 <110>{l l l} , ktora pod wplywem przylozonego 

napr?zenia dysocjuje na dwie dyslokacje cz?sciowe tworzqc blqd ulozenia. W obszarze bl?du 

ulozenia zaobserwowano, po raz pierwszy, znacz^ce zmiany uporz^dkowania bliskiego zasi?gu. 

Ponadto stwierdzono, zwi?kszenie krytycznego napr?zenia inicjuj^cego ruch dyslokacji dla ukladu 

wykazujicego obsadzeniowe uporzqdkowanie bliskiego zasi?gu (950 MPa) w porownaniu z 

roztworem stalym nieuporz^dkowanym (650 MPa). W ostatniej publikacji D zawarto kluczowe 



wyniki modelowania wplywu procesu nanoindentaji roztworu stalego NiCoCr na rozkiad 

(reorganizacj?) obsadzeniowego uporzqdkowania bliskiego zasi^gu. Istotnym elementem badaii 

Doktoranta bylo zaprojektowanie procesu nanoindentacji, tak aby mozna bylo wplywac na rozkiad 

przestrzenny obszarow wykazuj^cych uporz^dkowanie bliskiego zasi^gu. Okazalo si?, ze 

wystarczaj^ce do tego celu jest wstrzymanie nanoindentacji po osiqgni^ciu maksymalnego 

obciqzenia indentera (dwell nanoindentation) na odpowiednio dlugi czas. Efektem zastosowanej 

procedury bylo powstanie charakterystycznego wzorca (DWO - density-wave oscillation) 

uporz^dkowania bliskiego zasi?gu, ktory ktory charakteryzuje niemal rownolegle pasma obszarow 

0 wysokiej zawartosci niklu. Interesuj^ce jest to, ze ten rodzaj porz^dku wyst?puje w kierunkach 

{ O i l } , a stopien jego rozwoju zalezy tak od wielkosci wgl?bnika jak rowniez od gl?bokosci 

nanoindentacji. Autorzy publikacji D zauwazyli korelacj? efektu DWO z rozkladem napr?zeh von 

Mises'a. ^ 

Ostatni, 6 rozdzial zawiera podsumowanie przeprowadzonych badari naukowych oraz 

wnioski. Za najwaznieisze osiagniecia naukowe Doktoranta uwazam: zaproponowanie nowego 

potencjalu oddzialywania dla molibdenu stworzonego w oparciu metod? sieci neuronowej, 

przeprowadzenie badari i analiz? procesu porzqdkowania atomowego w roztworze stalym NiCoCr, 

oraz odkrycie i wyjasnienie mechanizmu indukowanej nanoindentacji redystrybucji obszarow o 

wysokim stopniu uporz^dkowania bliskiego zasi?gu w roztworze stalym NiCoCr. 

Odnosz^c si? do strony edycyjnej rozprawy doktorskiej, musz? stwierdzic, ze zostala 

przygotowana starannie, a odpowiednio wykonany podzial wynikow badari na poszczegolne 

podrozdzialy ulatwil zapoznanie si? z nimi. Jak to cz?sto bywa, lektura rozprawy ujawnila kilka 

niedoskonalosci: 

1. Abstrakt napisany w j?zyku polskim nie zawiera wi?kszosci charakterystycznych liter. 

2. We wzorze 4.1 (str. 17) brakuje znaku A. 

3. Niezbyt dokuczliwy jest brak spisu rysunkow i tabel. 

Ponadto, korzystajqc z okazji prosz? o wyjasnienie nast?pujqcych kwestii: 

1. W dokumentacji procedury doktorskiej znalazlem potwierdzenia zakresu wkladu 

naukowego Doktoranta w powstanie publikacji A -D, takie jak: Writing - review & editing, 

Writing - original draft. Visualization, Validation, Methodology, Formal analysis. Data 

curation. Conceptualization. Jednak, brakuje mi tutaj slowa Investigation. Jaki jest 

rzeczywisty wklad doktoranta w powstanie najwazniejszych prac B, C i D? 

2. W pracy B dotycz^cej nowego potencjalu dla Mo, na Rys 9 przedstawiono obraz topografii 

powierzchni otoczenia wgi?bienia powstalego dla maksymalnej gl?bokosci indentacji. 



Porownano z wynikami zamieszczonymi w pracy [90], jednak te odpowiadaj^ stanowi 

powierzchni po indentacji. Czy modelowano etap odci^zenia wgl^bnika? Jezeli tak, to czy 

efekty odksztaicenia powierzchni widoczne na Rys. 9 zostaly zachowane w stanie po 

odciqzeniu? 

3. W pracy B zamieszczono krzywe P-h. Czy cisnienie kontaktowe inicjujqce przejscie 

spr^zysto-plastyczne (pop-in) jest porownywalne z danymi doswiadczalnymi, np. w pracy 

[90] lub innych? Czy Doktorant widzi sposob wlqczenia eksperymentalnych wartosci 

cisnienia kontaktowego w momencie wyst^ienia pop-in'u w zespolu danych 

wykorzystywanych do treningu sieci neuronowe? 

2. Wniosek koricowy 

Podsumowuj^c stwierdzam, ze zalozone cele pracy doktorskiej mgr inz. Amirhosseina 

Naghdi Dorabati zostaly zrealizowane. Zakres tej pracy dobrze wpisuje si? w obecny stan wiedzy i 

prezentuje wysoki poziom naukowy. Recenzowana rozprawa doktorska wykazaia umiej?tnosc 

Doktoranta do realizacji zlozonych badan naukowych i jako calosc stanowi oryginalne rozwi^zanie 

problemu naukowego. Autor wykazal si? szerok^ wiedzy z zakresu inzynierii materialowej, a w 

szczegolnosci zjawisk dyslokacyjnych. Zademonstrowal znajomosc skomplikowanych metod 

symulacji komputerowych, a otrzymane wynik zostaly poprawnie zinterpretowane. 

Wobec powyzszego, stwierdzam, ze przedlozona do recenzji rozprawa doktorska mgr inz. 

Amirhosseina Naghdi Dorabati pt. ,Advancmg Understanding of Dislocation Dynamics in Metals 

Through Machine Learning-Enabled Analysis" spelnia wymagania okreslone w w art. 187 ustawy z 

dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o Szkolnictwie Wyzszym i Nauce. W konsekwencji wnioskuj? do Rady 

Instytutu Podstawowych Problemow Techniki PAN w Warszawie o jej przyj?cie i dopuszczenie do 

publicznej obrony. 

dr hab. Dariusz Chrobak, prof. US 


