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RECENZJA
rozprawy doktorskiej

mgr Mohammeda Javeeda Akhtera

1. Podstawa formalna recenzji
e Pismo Prof. Zbigniewa Ranachowskiego, sekretarza Rady Naukowej IPPT PAN,

datowane na 24.05.2024;

e Ustawa z dnia 20 lipca 2018 Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. 2018 poz.
1668, z péz. zm.);

e Ustawa z dnia 3 lipca 2018 Przepisy wprowadzajgce ustawe — Prawo o szkolnictwie

wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1669, z pdz. zm.).

2. Sylwetka Doktoranta
Wspétautor 2 prac, cytowanych 22 razy, indeks h 1 (baza Scopus). W przesztosci mgr

Akhter studiowat na Visvesvaraya Technological University, Belgaum, Karnataka, Indie
(licencjat 206-2010 i magister 2010-2013). Od 2018 roku jest doktorantem na studiach
doktoranckich w IPPT PAN. Ponadto Kandydat prezentowat swoje osiggniecia na czterech
konferencjach i wspdétpracowat z prof. Tadeuszem Burczyniskim przy projekcie (zwigzanym
z opiniowang rozprawg doktorska), finansowanym przez Narodowe Centrum Nauki,

przyznanym decyzjg nr 2016/21/B/ST8/02450.

3. Charakterystyka i ocena rozprawy
3.1. Zawartosc rozprawy
Rozprawa mgr Mohammeda Javeeda Akhtera ,,Design and Optimization of 2D
Nanostructures based on Molybdenum” obejmuje 134 strony, w tym strone tytutowg,
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podziekowania, liste symboli, spis tresci, wstep, streszczenie, pieé¢ rozdziatéw
i bibliografig. Bibliografia sktada sie z 233 aktualnych pozycji, w tym dwdch
wspotautorstwa Kandydata.

Rozdziat 1 omawia wyzwania naukowe zwigzane z materiatami 2D, w tym
z dwusiarczkiem molibdenu (MoS;), ktéry jest najwazniejszy z punktu widzenia
przedstawionych rozwazand. Ponadto, prezentacja stanu wiedzy pozwala na
zdefiniowanie celdw i zadan rozprawy. Rozdziat korczy czesSciowe streszczenie
zawartosci pracy.

Rozdziat 2 zawiera krdtka dyskusje na temat symulacji dynamiki molekularnej
(MD), a takze optymalizacji ewolucyjnej (EQ). Stwierdzono, ze do analiz zostanie uzyty
program Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS)
(wykorzystujacy potencjat Stillingera-Webera (SW)) wraz z oprogramowaniem OVITO
do wizualizacji i analizy wynikébw MD. W celach optymalizacyjnych
zaimplementowano algorytm memetyczny, ktéry faczy globalny algorytm ewolucyjny
z lokalnym algorytmem gradientu sprzezonego.

Rozdziat 3 przedstawia pewne symulacje i charakterystyki monowarstwy
disiarczku molibdenu (MoS:z) z losowymi defektami. Metodologia obejmuje symulacje
z wieloma defektami, z réznymi procentowymi udziatami defektéw w zakresie od 0%
do 25%. Rozwazane s3 nastepujgce defekty: pierwotne i losowe defekty wakatéw oraz
losowo dyfundujaca siarka do molibdenu (S>Mo).

Rozdziat 4 omawia optymalizacje monowarstwy disiarczku molibdenu (MoS3)
z pojedynczg eliptyczng pustka. Optymalizacja miata na celu znalezienie wymiaréw
eliptycznej pustki w celu uzyskania globalnych referencyjnych wtasciwosci materiatu
(sktadowych tensora sztywnosci 2D). Jako korcowy wynik przedstawiono sze$é
mozliwych konfiguracji.

Rozdziat 5 koriczy rozprawe jasnym stwierdzeniem, ze gtéwny cel zostat
osiggniety (wprowadzenie i ocena hybrydowego algorytmu optymalizacji do
projektowania dwuwymiarowych nanostruktur MoS; o okreslonych wtasciwosciach

mechanicznych). Ponadto zdefinopwano perspektywy dla przysztych badan.



3.2. Ocena merytoryczna rozprawy
3.2.1. Uwagi ogdlne

Temat przedmiotowej rozprawy, bez watpienia nalezy do jednego
z najwazniejszych aktywnych obszaréw badawczych w dyscyplinach inzynierii
mechanicznej i materiatowej. Ponadto uzyskane wyniki moga mie¢ bezposredni
wptyw na nowoczesne zastosowania przemystowe, zwtaszcza te dotyczace
urzgdzeri nano/mikro. W tym sensie najwazniejszy aspekt kazdej rozprawy
doktorskiej, a mianowicie oryginalno$¢, jest spetniony. Réwnie istotne jest,
iz badania moga by¢ kontynuowane w przysztosci, dajgc Kandydatowi podstawe
do zbudowania wtasnej grupy naukowej.

Rozdziat 1 nie budzi wigkszych zastrzezen. Przedstawiono kluczowe aspekty
materiatéw 2D z punktu widzenia eksperymentalnego i modelowania, wraz
Z jasng argumentacja na temat wyboru disiarczku molibdenu (MoS;) do dalszych
badani. Wyjasniono zalety i ograniczenia (np. wady) MoS;, wskazujac na
konfiguracje jedno- i wielowarstwowe. Jednak rozdziat 1.3 wprowadza mylace
stwierdzenie: “Second, algorithms that are adept at avoiding entrapment in local
optima is utilized to ensure the identification of the true global minimum energy
configuration.” - Recenzent nie byt w stanie znalez¢ w dalszych rozdziatach, ze
osiggnigto ,true global minimum energy configuration”. Nie jest rowniez jasne,
dlaczego tylko rozdzialy 3 i 4 s3 omawiane bez zadnych uwag na temat
pozostatych podczas opisywania struktury rozprawy.

Rozdziat 2 ma w zamierzeniu wprowadzaé do wybranych aspektéw
teoretycznych MD i EO. Zdaniem Recenzenta rozdziat ten powinien zostad
podzielony na dwa kolejne, mianowicie 2.1-2.5 i 2.6-2.7. Ponadto rozdziat 2.5
powinien znajdowac sig na poczatku rozdziatu 3. Niestety rozdziat 2 jest napisany
bardzo niedbale, np. niektére réwnania sa podane w zapisie wskaznikowym,
a niektore w notacji absolutnej — nalezy to ujednolici¢. W rozdziale 2.5.2 nie jest
jasne, w jaki sposdb stosowane sg warunki brzegowe. Nad rys. 2.6 mamy ,,1 fs”,
powinno by¢ ,1fs'”. Ponizej réwnania (2.21) mamy , Deformations of 1.0 x 107°
S1,5.0%x1077S-1,and 1.0 x 1077 S, were tested to ensure the deformation choice
did not affect the final results. Elastic properties were obtained using a value of

5.0 x 1077 S1.” — co w tym przypadku oznacza ,deformation” (deformacja ma
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precyzyjne znaczenie w mechanice) i co oznacza ,S” pisane z duzej litery.
Podrozdziaty 2.6 i 2.7 nie dostarczajg jawnych informacji na temat przeptywu
danych miedzy MD i EO. Czy EO zostato wdrozone przez Kandydata, czy tez
oprogramowanie byto gotowe/komercyjne? Jak wazny jest wybér funkcji celu,
poniewaz powszechnie wiadomo, ze w niektérych przypadkach ma ona kluczowe
znaczenie.

Jak wspomniano powyzej, rozdziat 3 omawia wptyw losowych defektéw
na wtasciwosci mechaniczne monowarstwy dwusiarczku molibdenu (MoS;).
Analogicznie do rozdziatu 2, rozdziat 3 jest napisany bardzo niedbale, np. w wielu
miejscach ,GPa” jest zastgpione przez ,Gpa” lub nie jest jasne, jak ,N/m”
odpowiada ,GPa” w podrozdziale 3.2., ponadto réwnania 3.4, 3.12 zawierajg
btedy redakcyjne. Nastepnie na stronach 77 i 78 katy sg podane niepoprawnie,
jest 900 i 1200, ale powinny wynosi¢ 90° i 120° Sekcja 3.6 nie dostarcza
kompletnych informacji do powtdrzenia obliczen; jakie byly dane wejsciowe
do programu LAMMPS (warunki brzegowe itp.)? Ponizej Tabeli 3.3. jest
stwierdzenie, ze , which corresponds to a good Young's modulus” — co oznacza
»800d Young's modulus”? Tabele 3.4 i 3.5 pokazuja, ze odpowiedZ jest
anizotropowa — powstaje pytanie czy teki rezultat jest poprawny, jesli defekty
sq roztozone losowo (szczegdlnie dla przypadku 25%)? Rys. 3.7 b nie odpowiada
Tabeli 3.4 dla przypadku 25% — dlaczego? Rys. 3.9a, b, ¢ nie odpowiada Tabeli 3.5
dla przypadku 25% — dlaczego? Ostatnie zdanie w rozdziale 3 jest mylgce
»Moreover, in this study, we review the possibility of physical properties
improvement and strengthening the elastic stiffness properties due to defects in
MoS, was confirmed.” — prosze poréwnaé z rysunkami 3.7 i 3.9, gdzie
przedstawiono degradacje parametrow.

Rozdziat 4 poswiecony optymalizacji monowarstwy dwusiarczku molibdenu
(MoS.) z pojedynczg eliptyczng pustka nie zawiera precyzyjnej definicji danych
wejsciowych do ptrogramu LAMMPS. Ponadto nie jest jasne, dlaczego pominieto
dyskusje na temat sktadowej P1,. Nie jest jasne, dlaczego nie wszystkie przypadki
przedstawione na rys. 4.6 nie sg analizowane w tabeli 4.1. Zdaniem Recenzenta
liczba przyktaddw obliczeniowych (wtasciwie jeden) przedstawionych w 4.3-4.4

jest bardzo ograniczona — wyniki te opublikowano w 2022 r., wiec aby
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przedstawi¢ mocne argumenty za spetnieniem wszystkich celéw rozprawy,
dobrze widziane bytyby dodatkowe komentarze/dyskusje/uogdlnienia.

Rozdziat 5 nie budzi wigkszych zastrzezen, z wyjgtkiem tego, ze przyszte
badania powinny najpierw znacznie rozszerzyé rezultaty przedstawione

w podrozdziatach 4.3-4.4.

3.2.2. Uwagi szczegotowe

Formatowanie pracy jest bardzo niedbate, w tym: réine odniesienia do
rownan (raz ,Eq. (2.4)"” na innej stronie ,Eqn. 2.1”); btedne formatowanie
spisu tresci; rézne odniesienia do rozdziatdw (raz ,chapter 3.” na innej
stronie ,,Chapter 3” lub ,Chapter -1”); wiele stron jest bez numeracji;
Istnieje wiele (niepotrzebnych) powtdrzen z akapitu do akapitu, np.
w podrozdziatach 2.6, 2.7 i 2.71;

Wiele rysunkow jest bardzo niskiej jakosci, np. 1.1, 1.5, 2.5 itd.;

Jezyk angielski powinien zostac istotnie poprawiony w przypadku przysztej

publikacji pracy.

3.3. Podsumowanie
Opiniowana rozprawa doktorska zastuguje na pozytywng ocene. Przedstawione uwagi

krytyczne (gtéwne i szczegétowe) nie umniejszajg wartosci naukowej pracy. W rozprawie

Kandydat osigga oryginalne wyniki, ktére mogg stanowié¢ podstawe dalszego rozwoju

naukowego, zwtaszcza w inzynierii mechanicznej, materiatoznawstwie i bezposrednich

zastosowaniach przemystowych.

4. Whniosek koncowy

Stwierdzam, iz rozprawa doktorska mgr Mohammeda Javeeda Akhtera "Design and

Optimization of 2D Nanostructures based on Molybdenum" stanowi oryginalne rozwigzanie

postawionego problemu naukowego, oraz ze Kandydat wykazat ogélng wiedze teoretyczng

z zakresu analizy materiatéw 2D, w tym umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy

naukowej.

W zwigzku z powyiszym uwaziam, ze rozprawa doktorska mgr Mohammeda Javeeda

Akhtera "Design and Optimization of 2D Nanostructures based on Molybdenum" spetnia

warunki okreslone w Ustawie z dnia 20 lipca 2018 Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce



(Dz.U. 2018 poz. 1668, z p6i. zm.) i wnioskuje o jej przyjecie przez Rade Naukowg IPPT PAN

i dopuszczenie jej do publicznej obrony.
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