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Mgr inz. Amirhossein D. Naghdi jest pierwszym autorem trzech publikacji i petni role
autora korespondencyjnego w drugim artykule. Wszystkie zaprezentowane prace
opublikowano w czasopismach o wysokich wspdétczynnikach wptywu, indeksowanych
w bazie Journal Citation Raport.

Gtéwnym osiggnieciem Doktoranta jest opracowanie potencjatlu miedzy
atomowego opartego na sieciach neuronowych, ktéry poprawniej odtwarza
mechanizmy dynamiki dyslokacji w metalach, w stosunku do pél sitowych
formutowanych analitycznie.

CHARAKTERYSTYKA ROZPRAWY, OMOWIENIE CELU I ZAKRESU BADAN

Kandydat szczegdtowo przedstawit cykl publikacji na 44 stronach opisu,
zatqczajac bibliografie ztozong z 184 pozycji oraz streszczenie w jezyku angielskim i
polskim. Omoéwienie zbioru artykutdw podzielone jest w sposéb czytelny na 6
rozdziatdéw. Dwa pierwsze stanowig uzasadnienie celu i tezy pracy, sformutowanej w
kolejnej sekcji. Nastepnie, omowiono metodyke badan i otrzymane rezultaty. Ostatni
rozdziat stanowi podsumowanie.
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Bezposrednig motywacjg podjetych badan jest proba pokonania ograniczen
analitycznych potencjatéw miedzyatomowych poprzez witaczenie sieci neuronowych.
Takie podejscie otwiera mozliwo$¢ poprawnego opisu fundamentalnych mechanizmow
rzadzacych dynamika dyslokacji, a w rezultacie daje szanse na powigzanie wtasciwosci
mechanicznych materiatu identyfikowanych na poziomie atomowym z rejestrowanymi
eksperymentalnie w skali makroskopowej. Kandydat przyjat wolfram i molibden jako
reprezentatywne materiaty.

Drugi rozdziat stanowi prezentacje kontekstu dla rozwigzywanego zagadnienia
badawczego. W sposdb kompletny omdéwione sg podstawowe rodzaje dyslokacji wraz
z ich ruchem, sitami kontrolujgcymi przemieszczenia oraz naprezeniami potrzebnymi
do aktywacji ruchu. Doktorant zwrécit uwage, ze formutowane modele powinny
ujmowacd mechanizmy krystalicznej plastycznosci oraz umocnienia
odksztatceniowego. W przeciwnym wypadku, nie sg dobrze fizycznie uwarunkowane i
stajq sie opisowymi. Mgr inz. Amirhossein D. Naghdi poprawnie przedstawit podziat
metod obliczeniowych pomiedzy poziomami skali: nano-, mikro-, oraz makroskopowg
analiza. W rezultacie wskazat na przeptyw informacji z symulacji metoda dynamiki
molekularnej (MD) do dynamiki dyskretnych dyslokacji i dynamiki pdl dyslokacji.
Teoretyczny opis zostat uzupetniony o eksperymentalng obserwacje dyslokacji.
Doktorant poprawnie zestawit aktualnie wykorzystywane metody: transmisyjng
elektronowg mikroskopie jasnego i ciemnego pola, skaningowa mikroskopie wysoko
katowego ciemnego pola (high-angle annular dark-field scanning transmission
electron microscopy, HAADF STEM) oraz topografie przy uzyciu promieniowania
rentgenowskiego (X-ray diffraction topography) wraz rdézng charakterystykg
dyslokacji, jaka generuje kazda z nich. Kandydat opisat réwniez obecne techniki in-
situ, w transmisyjnej mikroskopii elektronowej (TEM) oraz topografii rentgenowskiej,
umozliwiajgce rejestracje dynamiki dyslokacji. Mgr inz. Amirhossein D. Naghdi
zachowat dobrg sekwencje prezentowanych zagadnien. Na tle omdéwionej dynamiki
dyslokacji w metalach, wskazat trudnosci jakie powstajg w ztozonych stopach wskutek
naktadania pdl odksztatcen. Zrédiem dodatkowych deformacji jest sieciowe
odksztatcenie oraz niedopasowanie wystepujace w stanie wolnym od obcigzen. W
rezultacie, $ledzenie ruchu dyslokacji zaréwno metodgq symulacji, jak i
eksperymentalnie jest wyjatkowo trudne i wymaga zaawansowanego podejscia.
Przedstawiony problem jednoznacznie pokazuje potrzebe tworzenia potencjatow
miedzyatomowych poprzez zastosowanie sieci neuronowych trenowanych na
charakterystykach dynamiki dyslokacji. Na zakonczenie rozdziatu, Doktorant omowit
ewolucje pdl sitowych opartych na maszynowym uczeniu. Wskazat kluczowy zbior
danych wejsciowych obejmujacy wiasciwosci sprezyste, charakterystyki rdzeni
dyslokacji, uogodlnione btedy utozenia (generalized stacking fault, GSF), naprezenie
Peierlsa. Ponadto, Doktorant zwrdécit uwage na wyzszy stopien trudnosci w
generowaniu poprawnych pol sitowych dla struktur regularnych $ciennie
centrowanych oraz heksagonalnych zwartych w stosunku do struktur przestrzennie
centrowanych. Stusznie podkreslit, ze potencjaly miedzyatomowe oparte na
maszynowym uczeniu pozwolg w przysztosci utworzy¢ narzedzie skutecznego opisu



deformacji materiatu wynikajacej z fundamentalnych proceséw zachodzacych na
poziomie atomowym.

Cel pracy zostat sformutowany w rozdziale trzecim. Mgr inz. Amirhossein D.
Naghdi deklaruje opracowanie efektywnej metody tworzenia miedzyatomowych pél
sitowych dedykowanych nano-mechanicznym symulacjom, poprawniej opisujacych
dynamike dyslokacji oraz stowarzyszone z nig zmiany energetyczne, w stosunku do
modeli analitycznych

Rozdziat 4 stanowi jasne omdwienie poszczegdlnych etapdéw, jakie pokonat
Mgr. inz. Amirhossein D. Naghdi aby otrzyma¢ nowy sposéb formutowania
potencjatdéw miedzyatomowych, zaproponowany w rozprawie doktorskiej. Pierwszy
etap stanowi metoda Dynamiki Molekularnej (MD), wykorzystana do analizy dynamiki
dyslokacji krawedziowych i oceny w jaki sposob modyfikuje je strukturalne, krotko
zasiegowe uporzadkowanie. Doktorant wykorzystuje dwa potencjaty Li-Sheng-Ma
oraz Farkas-Caro utworzone w schemacie zagniezdzonego atomu (Embedded Atom
Method, EAM), ktory okazat sie najskuteczniejszym w opisie mechanicznej odpowiedzi
metali i stopodw. Symulacje prowadzone sg w odpowiednim do tego zespole NPT. Drugi
etap rozwazan Mgr. inz. Amirhossein D. Naghdi to hybrydowa metoda tgczaca metode
MD z technikg Monte Carlo (MC). Poprawnie wybrana zostata technika symulacii,
prowadzona w zespole variance constrained semigrand-canonical (VCSGC). Algorytm
ten pozwala na modelowanie stopow wielosktadnikowych z uwzglednieniem realnej
mikrostruktury: granic ziaren, dyslokacji, swobodnych powierzchni. Test nano-
indentacji stanowi trzeci etap analizy zawartej w pracy doktorskiej. Rozwazany
eksperyment jest podstawowa metodaq weryfikacji sformutowanego potencjatu
oddziatywan miedzyatomowych, ktéry powinien poprawnie opisywac¢ deformacje
sprezystg i plastyczng generowang w tym tescie. Doktorant przedstawit model i
warunki symulacji nano-indentacji, jak réwniez przywotat wzory mechaniki kontinuum
opisujace ci$nienie na powierzchni sferycznego wgtebnika oraz promien kontaktu, co
pozwolito wyprowadzi¢ formute dla krytycznych naprezen stycznych, ktore
uruchamiajq odksztatcenia plastyczne. Opis nalezacy do teorii sprezystosci stanowi
wprowadzenie do pdzniejszej analizy defektéw. Doktorant opart ich identyfikacje na
trzech wielkosciach: liczba koordynacyjna (coordination numer, CN), parametr
centrosymetrii (centrosymmetry parameter, CSP), analiza wspolnych sasiadow
(common neighbor analysis, CNA). Amirhossein D. Naghdi zatozyt, ze charakterystyki
te wyznaczane sg przy promieniu ciecia, ktéry obejmuje najblizszg, pierwszg sfere
atoméw sasiednich w stosunku do centralnego oraz kolejng, drugq sfere. W rezultacie,
liczba koordynacyjna dla struktury regularnej, przestrzennie centrowanej (body
centered cubic, bcc), rozpatrywanej w obecnej dysertacji, wynosi 14. Ostatnim
etapem zintegrowanego podejscia zaprezentowanego w rozprawie doktorskiej jest
utworzenie potencjatu oddziatywan miedzyatomowych opartego na sieciach
neuronowych. Mgr inz. Amirhossein D. Naghdi wykorzystat oprogramowanie PANNA
(Properties from Artificial Neural Network Architectures) do trenowania tworzonego
pola sit. Przyjat, ze miarg podobienstwa jest charakterystyka Behler-Parrinello, ktora
kazdemu atomowi przyporzadkowuje wektor zawierajacy diugosci promieni
prowadzonych do sgsiadéw oraz katy miedzy tymi promieniami.



Doktorant przedstawit rezultaty prowadzonych badan w rozdziale 3.
Interesujacym odkryciem jest tworzenie petli dyslokacji pryzmatycznych
propagujacych wzdtuz kierunku poslizgu <111>, podczas indentacji powierzchni
(001) wolframu w temperaturze obnizonej do 77 K [1]. Na uznanie zastuguje
potencjat oparty na sieciach neuronowych. Selektywne trenowanie sprawia, ze pole
sitowe jest efektywne obliczeniowo, a jednoczesnie dostatecznie dobrze odtwarza
zakresy odksztatcen sprezystych i plastycznych monokrysztatu Mo [2]. Prawidtowe
odwzorowanie uogdlnionej energii btedu utozenia (generalized stacking fault energy,
GSFE) dla systemoéw poslizgu wzdtuz ptaszczyzn {110} i {211} z uwzglednieniem
defektu na kierunku poslizgu <111> pozwala otrzymac prawidtowg zaleznos$¢ Hertza
pomiedzy znormalizowanym maksymalnym naprezeniem stycznym, a
znormalizowanym przemieszczeniem wgtebnika. W rezultacie, symulacja ujawnita
sekwencje zdarzen, ktéra prowadzi do powstania petli $cinania. Poczatek stanowig
defekty powierzchniowe, ktére inicjujg dyslokacje krawedziowa. Ponadto, symulacja
indentacji powierzchni (001) Mo pokazuje charakterystyczne $lady poslizgow wzdtuz
4 kierunkéw <110>, jak réwniez identyfikuje powstanie petli dyslokacji poprzez
mechanizm ‘lassa’. Mgr inz. Amirhossein D. Naghdi otrzymat dalsze interesujace
wyniki przeprowadzajac symulacje MD stopu NiCoCr [3]. Badania wykazaty, ze obszar
btedu utozenia wydzielony przez linie dyslokacji posiada zdolno$¢ porzadkowania
mikrostruktury w uktady krotko zasiegowego uporzadkowania (short range order,
SRO). W rezultacie, ruch dyslokacji zostaje skutecznie zablokowany. Ta sprzezona
relacja stanowi podstawe do otrzymania stopéw o wysokiej wytrzymatosci. Ostatnia z
prezentowanych prac [4] przedstawia istotne osiggniecie Doktoranta. Mgr inz.
Amirhossein D. Naghdi zademonstrowat mozliwos$¢ kontrolowania rozktadu stref SRO,
poprzez indentacje z czasowym utrzymaniem obcigzenia. W rezultacie powstaje
regularne rozmieszczenie obszaréw SRO. Otrzymywany wzor zalezy od orientacji
krysztatu, promienia wgtebnika, jak rowniez gtebokosci penetracji.

Prezentacja cyklu publikacji zostata podsumowana w kompletny sposéb w
rozdziale 6.

PYTANIA I UWAGI KRYTYCZNE

1. Doktorant podkreslit w rozprawie, Ze poprawne modelowanie odpowiedzi
mechanicznej stopéw i metali wymaga prawidlowego odtworzenia zakresu
sprezystego. Dlaczego zatem, potencjat NNIP przewiduje statg sprezystg Ci2 z
23.9% btedem, podczas gdy potencjat EAM daje wartos$c¢ rézng o 1.26% od
danej DFT? Czy wobec tego, potencjat NNIP moze by¢ stosowany w niskich
kriogenicznych temperaturach?

2. Przedstawiona symulacja nanoindentacji daje mozliwos¢ opisu inicjacji
odksztatcen plastycznych. Badania uzyskujg szczegdlng wartosc, gdy stanowig
uzupetnienie przeprowadzonych testéw eksperymentalnych. Typowa nano-
indentacja wykonywana wgtebnikiem Berkovicha w Mo (001) generuje
odksztatcenia plastyczne przy maksymalnych naprezeniach stycznych



15.4 GPa, 19.4 GPa (Jacob, S. et al., Mater. Des. 182 (2019) 107998). Jakie
wartosci otrzymywane sg z symulacji NNIP?

Rysunek 5.7 pokazuje korelacje pomiedzy odksztatceniami plastycznymi, ktore
przewiduje symulacja NNIP indentacji wgtebnikiem sferycznym oraz tymi,
ktére generowane sg podczas eksperymentu indentacji wgtebnikiem
Berkovicha. Czy mechanizm ewolucji dyslokacji wykryty w symulacji pozostaje
aktualny podczas eksperymentu? Jaka nastapi zmiana jezeli wgtebnik
Berkovicha zostanie obrocony wokot swojej osi?

Interesujgcym aspektem przedstawionego cyklu prac jest opis odksztatcen
plastycznych dwéch monokrysztatow o strukturze BCC Mo i W, podczas
indentacji wgtebnikiem sferycznym. Jakie cechy pozostajg wspolne, a jakie sq
réznice dla dwoch zaprezentowanych procesow?

Obnizenie temperatury ma wptyw na mobilno$¢ dyslokacji. Stad, testy
rozciggania pokazujg znaczacy wzrost granicy plastycznosci metali. Prosze o
podanie relacji pomiedzy maksymalnymi naprezeniami  stycznymi
otrzymanymi dla indentacji W (001) w temperaturze 300 K oraz 77 K, a
nastepnie poréwnanie jej z eksperymentalng zaleznoscig.

Doktorant wykryt, ze uktad fal oscylacji gestosci atomow (density-wave
oscillation, DWO) w stopach NiCoCr jest wyznaczany przez maksymalne
naprezenia Misesa oraz naprezenia gtéwne (str. 39). Zgodnie z definicja,
rozktady tych naprezen sg rézne. Stad, powstaja odmienne powierzchnie
przetomu w materiatach ciagliwych i kruchych. Prosze o podanie definicji i
sposobu obliczen naprezen Misesa i gtdwnych oraz poréwnanie ich rozktadow
w indentowanym stopie.

Doktorant wykazat, ze obszary SRO wzmacniajg materiat poprzez skuteczne
blokowanie ruchu dyslokacji. Czy efekt wzmocnienia mozna uzyskac¢ rowniez
w przypadku uszkodzen stopu? W jaki sposéb rozkiad naprezen wokét
sferycznej pustki moze wptynaé na wzér SRO?

Btedy edycyjne:

1.

2.

4.,

Streszczenie w jezyku polskim zawiera liczne btedy skiadni oraz literéwki. W
duzej mierze, wyeliminowane sg znaki polskie, co sprawia, ze jest nieczytelny.
Na stronie 2, wektory Burgersa dla krawedziowej i $rubowej dyslokacji
okreslane sg jako odpowiednio: rownolegty i prostopadty do linii dyslokacyjnej,
co jest sprzeczne z faktyczng definicja.

Liczne btedy jezykowe: Burger’s zamiast Burgers’ (str. 2), can transition
zamiast can transit (str.3), ,related propertied” (str. 7), ,prove difficult” (str.
8), ,solving numerical solutions” (str. 9) stosowanie wielkich liter w $rodku
zdania ,and Interstitials” (str.3), The Emergence (str. 5), brak wielkich liter na
poczatku zdania ,[138]. machine ...” (str. 11), ,(DFT). and” (str. 15), inne
btedy: ,FarakasCaro” (str. 15), ,7 = 5, K” (str. 16), ,WarrenCowley” (str. 34,
35).

Brak wyjasnienia akronimow przy pierwszym uzyciu: GSF (str. 11)



III.

5. Jednostki pisane kursywq, zamiast zwykta czcionka: ,1um” (str. 6), ,600K”
(str. 35), zmienne pisane zwyktg czcionkg zamiast kursywaq: ,x=25" (str. 36)

6. Na stronie 33 rysunek 5.8 jest btedny. Przedstawia indentacje powierzchni
(001), natomiast podpis i analiza przedstawiona w tekscie pracy dotyczy testu
dla powierzchni (111).

7. Str. 33, rys. 5.8, kierunki krystalograficzne powinny by¢ oznaczone w
nawiasach kwadratowych, tymczasem wykorzystane sg okragte okreslajgce
ptaszczyzny krystalograficzne.

8. Bibliografia zawiera liczne btedy jezykowe oraz edycyjne.

OCENA DYSERTACJI ORAZ WNIOSEK KONCOWY

Cykl prac przedstawiony przez mgra inz. Amirhosseina D. Naghdi obejmuje
sekwencyjnie prowadzone badania, ktdre dajg dogtebny opis deformacji plastycznej
metali i stopow, co w rezultacie umozliwia sterowanie mikrostrukturg materiatu i
pozwala na uzyskiwanie unikalnych wiasciwosci mechanicznych. Na uznanie zastuguje
zdolno$¢ Doktoranta do pokonywania barier i umiejetno$¢ stosowania ztozonego
aparatu matematycznego. W rezultacie, symulacje dynamiki molekularnej
wykonywane sq W poprawy sposéb i ujawniaja nowe zjawiska fizyczne, jak réwniez
mechanizmy studiowanych proceséw. Opracowany potencjat oddziatywan
miedzyatomowych, oparty na sieciach neuronowych trenowanych na danych ab initio,
generuje doktadniejszy opis odpowiedzi plastycznej metali, w stosunku do
tradycyjnych, analitycznych modeli. W ten sposdéb, Doktorant przyczynit sie do
rozwoju nowej kategorii miedzyatomowych pdl sitowych wykorzystujacych
maszynowe uczenie. Przedstawione osiggniecia Doktoranta stanowig znaczacy wktad
do dyscypliny Inzyniera Materiatowa.

Praca doktorska mgra inz. Amirhosseina D. Naghdi zatytutowana ,,Advancing
Understanding of Dislocation Dynamics in Metals Through Machine Learning-Enabled
Analysis” spetnia wszystkie wymogi Ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce. Stad, wnioskuje o dopuszczenie rozprawy do publicznej
obrony. Biorgc pod uwage znaczne osiggniecia mgra inz. Amirhosseina D. Naghdi
sktadam wniosek o wyrdznienie jego rozprawy doktorskiej.
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