Prof. dr hab. Anna Kucaba-Pi¢tal, prof. PRz Rzeszow, 24.07.2024 r.
Katedra Inzynierii Lotniczej i Kosmicznej

Wydziat Budowy Maszyn i Lotnictwa

Politechnika Rzeszowska im. I. Lukasiewicza

e-mail: anpietal@prz.edu.pl, te.: 503 026 198

Recenzja rozprawy doktorskiej
mgr. inz. Mohammeda Javededa Akhtera
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Recenzja zostata opracowana na podstawie pisma z dnia 24 maja 2024 r. skierowanego
do mnie przez Sekretarza Rady Naukowej Instytutu Podstawowych Problemow Techniki
Polskiej Akademii Nauk (IPPT PAN), Pana prof. dr. hab. inz. Zbigniewa Ranachowskiego
w zwiqgzku z powolaniem mnie przez Rade Naukowg IPPT PAN na recenzenta rozprawy dok-
torskiej Pana mgr. inz. Mahommeda Javededa Akhtera. Do pisma dolqczony zostal egzem-
plarz rozprawy doktorskiej w jezyku angielskim wraz z wersjg elektroniczng na ptycie CD
oraz dokumentacja.

1. Przedmiot recenzji

Rozprawa doktorska Pana mgr. inz. Mohammeda Javededa Akhtera zatytutowana
Design and Optimisation of 2D Nanostructures based on Molybdenum zostata wykonana
pod opieka naukowg Pana dr. hab. Waclawa Kusia. Rozprawa obejmuje badania przepro-
wadzone w trakcie Jego studiow doktoranckich na Wydziale Informatyki i Nauk Obliczenio-
wych IPPT PAN oraz na Wydziale Mechanicznym Politechniki Slaskiej w Gliwicach. Praca
zostala napisana w jezyku angielskim, liczy 133 strony. Zamieszczono w niej rOwniez wWyma-
gane ustawowo streszczenia: w jezyku polskim i angielskim.

2. Tematyka, cel, zakres pracy

W ostatnich latach w dziedzinie nanotechnologii mozna zaobserwowac rosngce zainte-
resowanie materiatami dwuwymiarowymi (2D), co wywolane zostalo powszechnym zasto-
sowaniem grafenu. Struktury weglowe, takie jak grafen i nanorurki weglowe zostaly dosé
dobrze przebadane, totez inne pierwiastki i zwigzki, takie jak dwusiarczek molibdenu (MoS)
roOwniez oferujace obiecujgce mozliwosci tworzenia nowych nanostruktur 2D cieszg si¢ duzg
uwaga. Materialy te maja potencjat zrewolucjonizowania ré6znych dziedzin, od elektroniki po
inzynieri¢ ladowa.

Dwuwymiarowy dwusiarczek molibdenu (MoSy), ktory jest pojedyncza warstwg mine-
ratu molibdenitu jest obiecujagcym materialem dla nastgpnej generacji przetaczalnych tranzy-
storow 1 fotodetektorow, ma tez potencjat do zastgpienia krzemu. W konteks$cie zastosowan
MoS; w nanourzadzeniach oraz materiatach kompozytowych zrozumienie jego wtasciwosci
mechanicznych jest bardzo istotne, poniewaz istnieje krytyczna bariera w postaci mechanicz-
nie stabych powierzchni miedzyfazowych, ktore tworzg si¢ gdy MoS, kontaktuje si¢ z przyle-
gajacymi materiatami. W zwigzku z tym jednym z kluczowych wyzwan jest zaprojektowanie
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stabilnych konfiguracji dla nowych nanostruktur 2D opartych na MoS; i wyjasnienie, jak de-
fekty nanostruktury wptywaja na jej wiasciwosci mechaniczne. W ten obszar badawczy wpi-
suje si¢ tematyka przedtozonej rozprawy doktorskiej mgr. inz. Mahommeda Javededa Akhte-
ra, w ktorej przeanalizowano wptyw defektow nanostruktury na witasciwosci mechaniczne
dwuwymiarowego MoS; korzystajgc z narzedzi statyki i dynamiki molekularnej, jak rowniez
sformutowane zostalo zadanie optymalizacyjne. Celem jest zaproponowanie nowej metodo-
logii do rozwigzania tego problemu: inteligentny numeryczny projekt tworzenia nowych 2D
atomowo stabilnych nanostruktur opartych na MoS; o okreslonych wlasciwosciach.

Celem badan doktoranta jest opracowanie metody inteligentnego projektowania dwu-
wymiarowych nanostruktur na bazie dwusiarczku molibdenu o okreslonych wtasciwosciach
mechanicznych w oparciu o wspotczesne metody modelowania numerycznego do analizy i
optymalizacji materialtow dwuwymiarowych. Aby osiggna¢ postawione cele, zastosowano
podejscie dwuetapowe:

1. **Symulacje MD**: Przeprowadzono kompleksowe badania numeryczne w oparciu o wy-
niki uzyskane metodg dynamiki molekularnej (MD), aby zrozumie¢ mechanik¢ monowarstwy
MoS,. Modelowanie przeprowadzono na zawieszonej wolnostojagcej membranie, porownujac
wyniki z eksperymentem. Zbadano wptyw defektow strukturalnych na witasciwosci mecha-
niczne monowarstwy MoS, poprzez komputerowe modelowanie membran MoS; z defektami.

2. **Optymalizacja Ewolucyjna**: Wykorzystujac algorytmy ewolucyjne oraz zdobyta wie-
dzg z symulacji MD, przeprowadzono optymalizacje nanostruktury MoS, w celu projektowa-
nia jednowarstwowych nanostruktur MoS, o precyzyjnie okre$lonych whasciwosciach mecha-
nicznych. Takie podejscie umozliwito opracowanie praktycznych strategii syntezy mono-
warstw MoS;.

Z catym przekonaniem Stwierdzam, ze tematyka pracy jest bardzo istotna a cel pracy, jak
i objety nig zakres badan jest bardzo ciekawy i w pelni odpowiada aktualnym wymaganiom w
odniesieniu do prac doktorskich.

3. Ocena pracy

3.1. Ocena strony edytorskiej rozprawy

Praca napisana zostata starannie, tadnym j¢zykiem angielskim. Uktad treSci rozprawy
jest spojny i logiczny. Tre$¢ podzielono na pie¢ rozdziatlow. Dotgczono spis oznaczen wyste-
pujacych w pracy. W pierwszej czesci rozprawy doktorskiej, obejmujacej dwa poczatkowe
rozdziaty, na 53 stronach zawarto szczegoétowe informacje wprowadzajace w problematyke.
Omowiono podstawowe kwestie zwigzane z problematyka modelowania materiatu w oparciu
0 metod¢ dynamiki molekularnej oraz z optymalizacja ewolucyjna. Dokonano szerokiego
przegladu aktualnego stanu wiedzy z obszaru przedmiotowego zagadnienia. W drugiej czgséci
rozprawy doktorskiej, obejmujacej trzy kolejne rozdziaty (60 stron) przedstawiono badania
wlasne oraz informacje dotyczgce przyjetej metodologii badan. Zaprezentowano uzyskane
wyniki numeryczne oraz przeprowadzono ich szczegdtowg analize. Pozwolito to na sformu-
towanie wnioskow przedstawionych w rozdziale piatym. Na pochwale zastuguje staranno$¢
wykonania rysunkoéw, zaréwno ilustrujacych omawiane zagadnienia, jak i tych, na ktérych
prezentowane sg wyniki. Przyczynia si¢ to do czytelnosci pracy oraz prowadzonych przez
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doktoranta analiz i wywodow. Spis cytowanej literatury obejmujacy aktualne doniesienia lite-
raturowe zawiera 233 pozycje, w tym dwie wspoétautorskie Doktoranta.

3.2. Ocena merytoryczna pracy

Praca rozpoczyna si¢ od przegladu literatury na temat atomistycznego, komputerowego
modelowania monowarstwy MoS,, wskazujgc na wysokie koszty obliczeniowe symulacji
numerycznych oraz ograniczong wiedze na temat wlasciwosci mechanicznych tego materiatu
w roznych warunkach wytwarzania. Pierwszym celem autora bylo stworzenie wydajnych ob-
liczeniowo modeli molekularnych do analizy sztywnos$ci mechanicznej zaréwno pierwotnego,
jak i wadliwego MoS; oraz wyjasnienie, w jaki sposob defekty materiatowe wptywaja na wila-
sciwosci mechaniczne.

Realizacja tych badan, przedstawiona zostata szczegotowo w Rozdziale 3 przedtozonej Roz-
prawy. Aby je zrealizowaé Doktorant utworzyt model komputerowy dwuwymiarowego dwu-
siarczku molibdenu MoS, aby wykona¢ symulacje numeryczne materiatu metoda dynamiki
molekularnej z wykorzystaniem programu LAMMS. Oddzialywania mi¢dzyatomowe W na-
nostrukturach MoS.. opisane zostaly potencjalem Stillingera-Webera. Ponadto opracowat
metody pozwalajacej na okreslenie wiasciwosci mechanicznych nanostruktur Obliczenia sta-
tyki molekularnej zostaly wykonane przy uzyciu kodu LAMMPS w celu wygenerowania sta-
tych sprezystosci MoS..

Przeprowadzone analizy wptywu defektow nanostruktury na wiasciwos$ci mechaniczne sku-
piaja si¢ na badaniu wihasciwosci mechanicznych MoS2, ze szczegdlnym uwzglednieniem
wplywu defektow strukturalnych i antystrukturalnych. Wykorzystano symulacje statyki mo-
lekularnej, ktére postuzyly do zbadania wlasciwosci mechanicznych jednowarstwowych
MoS.. Autor zastosowat innowacyjne podejscie, wykorzystujac obliczenia statyki molekular-
nej do analizy stalych sprezystosci zarowno czystego, jak 1 wadliwego MoS.. Obliczone stale
sprezystosci spelniaja kryterium stabilno$ci mechanicznej Borna, co zapewnia integralno$¢
strukturalng materialu pod wptywem napr¢zen. Wyniki tych badan wykazaty, ze state sprezy-
stosci nieskonczonych warstw sg izotropowe, co oznacza jednolitg orientacj¢ i zachowanie
materiatu. Istotnym wktadem pracy jest takze analiza wpltywu defektéw punktowych na wita-
sciwos$ci mechaniczne MoS.. Symulacje obejmujace losowo rozmieszczone defekty w zakre-
sie od 0% do 25% liczby atomoéw pozwolity okresli¢ wptyw tych niedoskonatosci na wilasci-
wosci sprezyste materiatu, Zaobserwowano , ze najbardziej znaczacy spadek wartosci obser-
wuje sie przy najwyzszym odsetku defektow. Te wyniki umozliwiajg przyszte projektowanie
nanourzadzen 2D opartych na MoS2. Doktorant wykazal réwniez, ze wprowadzenie defektow
tzw ,antystrukturalnych” znaczaco wplywa na zachowanie mechaniczne MoS; materiatu. Ta
cze$¢ badan dostarcza cennych wskazowek do optymalizacji wtasciwos$ci mechanicznych
materiatu w r6znych zastosowaniach, zwtaszcza w urzadzeniach optoelektronicznych i nanoe-
lektronicznych.

Bazujac na uzyskanych wynikach przedstawionych w tej czgéci pracy, kolejna czgs¢ skupia
si¢ na optymalizacji nanostruktury MoS,. W Rozdziale czwartym niniejszej Rozprawy Dokto-
rant przedstawia realizacje drugiego celu badawczego, jakim bylo zaprojektowanie nano-
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struktur MoS: o okre§lonych witasciwo$ciach mechanicznych, inspirowanych badaniem ich
sztywnos$ci mechanicznej. Aby osiggnaé ten cel, opracowat metody optymalizacji nanostruk-
tur oraz uzyskat rozwigzania dla okreslonych probleméw optymalizacyjnych

Doktorant przedstawit hybrydowy algorytm optymalizacji, ktory tgczy algorytm ewolucyjny
(EA) i symulacje symulacje materialu MoS2 na gruncie dynamiki molekularnej (MD). Kom-
ponent EA wykorzystuje operatory mutacji i krzyzowania, aby skutecznie eksplorowac i wy-
korzystywacé przestrzen projektowa. Operator krzyzowania zapewnia réznorodnos$¢ wsrod
kandydatow na struktury, zapobiegajac przedwczesnej konwergencji algorytmu do subopty-
malnych rozwigzan. Ten innowacyjny algorytm pozwala na projektowanie nanostruktur MoS.
o okreslonych wtasciwosciach mechanicznych, co jest niezwykle uzyteczne w praktycznych
zastosowaniach. Pozwala uzytkownikom definiowa¢ obszar projektowania, w tym puste miej-
sca (wakansy) materialu , oraz okresla¢ warunki brzegowe. Po uruchomieniu program itera-
cyjnie optymalizuje strukture, az do osiggni¢cia pozadanych wilasciwosci mechanicznych.
Jesli dalsza optymalizacja nie jest mozliwa z powodu braku usuwalnych atoméw, program
konczy dziatanie, wskazujac na awari¢ strukturalng. Mimo to wyprowadza najbardziej zop-
tymalizowang konfiguracje uzyskang przed zakonczeniem.

To podejscie, w ktorym EA wspotpracuje z symulacjami dynamiki molekularnej, umozliwia
precyzyjne okreslenie optymalnego rozmiaru eliptycznych pustek niezbednych do uzyskania
pozadanych cech mechanicznych. Sukces tej metodologii podkresla jej skutecznos¢ oraz po-
tencjal w dostosowywaniu wlasciwos$ci mechanicznych nanostruktur MoS2.

Podsumowujac, rozprawa doktorska stanowi znaczacy wktad w inzynieri¢ mechaniczng w
szczegolnosci W nanomechanike, prezentujac zaawansowane i kompleksowe podejscie do
badania oraz optymalizacji wlasciwosci mechanicznych nanostruktur 2D MoS.. Praca ta
otwiera nowe mozliwosci w dziedzinie nanotechnologii, dostarczajac narzedzi i wiedzy nie-
zbednych do tworzenia wysoce wytrzymatych i funkcjonalnych nanostruktur.

3.3 Uwaga

Poniewaz kluczowa dla catosci przyjetej] metodologii jest walidacja modelu molekularnego
materialu, prositabym Doktoranta o szersze odniesienie si¢ do tej kwestii podczas obrony

pracy.

4. Ocena koncowa
Na podstawie przedstawionej do oceny rozprawy doktorskiej mgr. inz. Mohammeda
Javededa Akhtera ustalitam, ze jej tematyka jest nowatorska i aktualna, zakres prowadzo-
nych badan bardzo rozlegly i spetnia ustawowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim.
Prezentuje rozwigzanie bardzo ztozonego problemu z wykorzystaniem nowoczesnych narze-
dzi obliczeniowych i przedstawia oryginalne i warto$ciowe rezultaty z dziedziny inzynieria
mechaniczna. Dobrze nawigzuje do stanu aktualnej wiedzy, wnosi do nich nowe tresci, co
wskazuje na dojrzato$¢ badawcza Doktoranta.
Praca prezentuje wysoki poziom merytoryczny i metodologiczny. Autor skutecznie
wykorzystal zaawansowane techniki obliczeniowe, co pozwolito na uzyskanie warto$ciowych
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wynikéw. Interdyscyplinarno$¢ badan i innowacyjne podejscie do projektowania nanostruktur
zashuguja na szczegdlne uznanie.
Ogodlna ocena rozprawy jest bardzo wysoka.

5. Wniosek koncowy

Po zapoznaniu si¢ z przedstawiong rozprawa Mohammeda Javededa Akhtera
wDesign and Optimisation of 2D Nanostructures based on Molybdenum” stwierdzam, ze
rozprawa ta stanowi oryginalne rozwigzanie trudnego problemu naukowego w dziedzi-
nie nauk technicznych w dyscyplinie inzynieria mechaniczna i spelnia wymagania okre-
§lone W: Ustawa z dnia 20 lipca 2018 r.: Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce, Doktorant
wykazat ogdlng wiedzg teoretyczng oraz zdolnos¢ do samodzielnego prowadzenia pracy nau-
kowej. Wnosze zatem o przyjecie przez Rad¢ Naukowg rozprawy doktorskiej i dopuszczenie
mgr. inz. Mohammeda Javededa Akhtera do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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