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rozprawy doktorskiej, pt. ,,Advancing Understanding of Dislocation Dvnamics in Metals
Through Machine Learning-Enabled Analysis”, ktorej Autorem jest mgr. inz. Amirhossein
Naghdi Dorabati. Recenzje opracowano na zlecenie Rady Naukowej Instytutu Podstawowych

Problemo6w Techniki PAN.

1. Ogolna charakterystyka pracy

Przedlozona do recenzji praca doktorska koncentruje si¢ na badaniu dynamiki dyslokacji oraz
ich interakcji z innymi defektami struktury krystalicznej w stopach jedno- i
wielosktadnikowych przy uzyciu nowoczesnych metod obliczeniowych, takich jak uczenie
maszynowe, dynamika molekularna, metody Monte Carlo oraz teoria funkcjonatu gestosci
(DFT).

Glownym celem pracy jest poglebienie zrozumienia mechanizméw odpowiedzialnych za
deformacije plastyczng materialoéw poprzez analizg zachowania dyslokacji oraz ich oddziatywan
z innymi defektami strukturalnymi, takimi jak granice ziaren, wakanse czy bi¢dy utozenia.
Jednym z istotniejszych efektow wymiernych pracy jest implementacja metody tworzenia
nowych potencjatéw migdzyatomowych. Metoda ta oparta jest na sieciach neuronowych, ktore
pozwalaja na dokladniejsze modelowanie zachowania materialow podczas obciazen
mechanicznych w skali nano. Zastosowanie tych potencjatow w symulac-ach nanoindentacji
umozliwito wierne odtworzenie zjawisk fizycznych, takich jak zarodkowanie dyslokacji,
tworzenie pasm $cinania czy lokalne reorganizacje atomowe.

Wykorzystujac  opracowane  potencjaly, szczegdlng uwage pos¢wigcono  stopom
srednioentropowym NiCoCr, analizujagc wplyw termicznie indukowanego uporzadkowania
atomowego na odksztatcenie plastyczne indukujgce ruch dyslokac;ji.

Znaczenie pracy dla dyscypliny inzynieria materiatlowa jest wielowymia-owe. Po pierwsze,

dostarcza ona fundamentalnej wiedzy na temat zachowania si¢ defektow w materiatach, co jest



kluczowe dla projektowania nowych materiatéw o pozgdanych wlasciwosciach
mechanicznych, takich jak twardos¢, ciagliwosé czy odporno$¢ na pelzanie. Po drugie, rozwdj
i walidacja potencjalow opartych na uczeniu maszynowym otwieraja nowe mozliwosci
w symulacjach atomistycznych, znacznie zwigkszajac ich doktadnosé i przewidywalnosé. Po
trzecie, praca wskazuje, ze testy nano-mechaniczne moga stuzy¢ nie tylko do pomiaru
wlasciwos$ci materialow, ale takze jako narzedzie do ich modyfikacji na poziomie atomowym
- co ma istotne implikacje dla inzynierii materialowej na poziomie nano-
1 mikrostrukturalnym.

W efekcie, wyniki pracy maja na tym etapie glownie warto§é poznawcza. Aczkolwiek
w mojej ocenie jej wyniki majg szans¢ na pdézniejsze zastosowanie przy wsparciu rozwoju
zaawansowanych materialéw funkcjonalnych, konstrukcyjnych oraz powtok odpornych na
ekstremalne warunki pracy.

Biorgc pod uwage powyzsze fakty, stwierdzam, ze Doktorant podjat interesujacy i istotny temat
badawczy, a zaproponowana metodyka stanowi wartoSciowe i nowatorskie podejicie do
badania zjawisk w materiatach na poziomie atomowym. Jestem rowniez przekonany, ze wyniki
ocenianej pracy doktorskiej moga stanowi¢ podstawe do podobnych analiz

w odniesieniu do innych typéw materiatow.

2. Ocena rozprawy

Przedtozona do recenzji rozprawa doktorska, napisana zostala w jezyku angielskim
w oparciu o wyniki zamieszczone w 4 artykutach opublikowanych w prestizowych
czasopismach z listy JCR, w obszarach z dyscypliny inzynieria materialowa i pokrewnych:

1. Javier Dominguez—Gutierrez, Petr Grigorev, Amirhossein D. Naghdi, Jesper
Byggmastar, G. Y. Wei, Thomas D Swinburne, Stefanos Papanikolaou Mikko Alava
Nanoindentation of tungsten: From interatomic potentials to dislocation plasticity
mechanisms, Physical Review Materials, Vol. 7(4), 043603, 2023.

Impact factor (2023): 3.1

2. Amirhossein D. Naghdi, Franco Pellegrini, Emine Kiiciikbenli, Dario Massa, F. Javier
Dominguez—Gutierrez, Efthimios Kaxiras, Stefanos Papanikolaou, Neural network
interagtomic potentials for open surface nano-mechanics applications, Acta Materialia,
Vol. 277, 120200. 1359-6454, 2024.

Impact factor (2023): 8.3



3. Amirhossein D. Naghdi, Kamran Karimi, Axel E Poisvert, Armin Esfandiarpour,
Rene Alvarez, Pawel Sobkowicz, Mikko Alava, Stefanos Papanikolaou, Dislocation
plasticity in equiatomic NiCoCr alloys: Effect of short-range order, Physical Review B,
Vol. 107(9), 094109, 2023.

Impact factor (2023): 3.2

4. Amirhossein D. Naghdi F. Javier Dominguez—Gutierrez, Wenyi Huo, Kamran. Karimi,
Stefanos Papanikolaou, Dynamic Nanoindentation and Short-Range Order in
Equiatomic NiCoCr Medium-Entropy Alloy Lead to Novel Density Wave Ordering
Physical Review Letters, Vol. 132, 116101, 2024.

Impact factor (2023). 8.1
Wszystkie 4 prace stanowig publikacje wieloautorskie. W trzech publikacjach Doktorant jest
pierwszym autorem, natomiast w jednej pracy wystgpuje jako wspolautor na 3 miejscu.
Z opiséw dotyczacych udziatu Doktoranta w opracowaniu tych 4 prec zamieszczonych
w samych publikacjach oraz dotgczonych o§wiadczeniach wynika, ze Jego wklad w powstanie
tych prac byt znaczacy.

Praca liczy sumarycznie 148 stron, z czego 11 stron to strona tytutowa, podzigkowania, spis
tresci, streszczenie w wersji polskiej i angielskiej oraz spis publikacji v oparciu, o ktore
przygotowano rozprawe doktorska. Kolejne 61 stron stanowi wilasciwa czgs¢ rozprawy
doktorskiej obejmujaca przeglad 4 opublikowanych artykuléw naukowych. Ostatnia czgs¢
pracy to wydruk publikacji z czasopism, co stanowi 76 stron.

Z punktu widzenia czytajacego najbardziej istotna czg$¢ rozprawy zawiera sig
w autorskim przegladzie wynikow prac, ktory zwykle spaja wyniki zawarte w poszczegolnych
artykutach nadajac im szerszy kontekst naukowy.

Wiasciwy przeglad wynikow badan Doktorant poprzedzil przedstawieniem motywacji
stojacej za podjeciem tematyki pracy oraz opisem podstaw mechanizmu odksztatcenia
dyslokacyjnego. W tej czesci przedstawil opis wynikow eksperymentalnych zjawisk
odksztatcenia plastycznego wybranych grup materiatéw, wskazujac na istotne znaczenie
modelowania komputerowego, w tym uczenia maszynowego jako narzedzia do glgbszego ich
zrozumienia. W mojej ocenie przedstawiony opis jest zwigzly, ale z drugiej strony
wystarczajacy do zidentyfikowania istotnych obszarow badawczych pcd katem realizacji
doktoratu.

Na bazie krotkiego przegladu literaturowego Doktorant zdefiniowat cele i tezg pracy. Cele

ogolne pracy zdefiniowal naste¢pujgco:



1. Zastosowanie roznych, dostgpnych, klasycznych potencjatléw do analizy zjawiska ruchu
1 oddziatywania dyslokaciji.
2. Opracowanie potencjaldw w oparciu o uczenie maszynowe.
3. Przeprowadzenie symulacji procesu nanoindentacji dla wybranych stopdéw
wielosktadnikowych.
Teza pracy sprowadza si¢ do stwierdzenia, ze:
»Metody obliczeniowe w nauce o materiatach odgrywaja kluczowg role w symulacjach
atomistycznych, szczegblnie przy prognozowaniu dynamiki dyslokacji w stopach
wielosktadnikowych. Udoskonalanie istniejagcych potencjatéw miedzyatomowych oraz
rozwijanie potencjaléw opartych na uczeniu maszynowym pozwoli dokladniej opisaé
dynamike dyslokacji a w przysztodci utatwi projektowanie nowych materialow.”
W mojej ocenie tak przedstawione cele pracy stanowia wlasciwie zadania badawcze, czyli
opisujg raczej zakres pracy. Teza pracy natomiast wydaje si¢ w moim odczuciu zbyt ogdlna
1 oczywista, co prowadzi do przeswiadczenia, ze w zasadzie nie wymaga udowodnienia na

bazie przeprowadzonych badan wlasnych Doktoranta.

Kolejnym wartosciowym rozdziatem jest opis metodologii. Autor drobiazgowo opisal tutaj
zardbwno klasyczne podejscie do symulacji ruchu dyslokacji w stopach NiCoCr, jak
i symulacji bardziej ztozonych proceséw. Ostatnia, réwnie istotna cze$¢ tego rozdziatu to opis
metod tworzenia potencjaléw miedzyatomowych w oparciu o uczenie maszynowe oraz ich
implementacji w ramach obliczeni na poziomie atomowym.

Po przedstawieniu metodologii Doktorant przechodzi do opisu wynikoéw badan zawartych w 4
artykulach nadajac temu rozdziatowi wyrazng chronologie.

W pierwszej czgsci omawiania wynikow prac przedstawiono wyniki potwierdzajace
ograniczenia empirycznych potencjaléw w jednoskladnikowych metalach (W, Mo),
a nast¢pnie pokazano zalety bardziej doktadnych potencjatow w badaniach mechanizmow
odksztalcenia. Badania te stanowity czes¢ publikacji numer 1 i 2 i stanowity wstep do badania
bardziej zaawansowanych uktadéw wielosktadnikowych na bazie NiCoCr. Szczegdétowym
badaniom ruchu i oddzialywan dyslokacji w tych stopach poswiecone sg artykuty 3 i 4.

Taki sposéb prezentacji wynikow w jeszcze lepszy sposdb pozwala stwierdzié, ze wiedza
i dos$wiadczenie Doktoranta byto istotnie poglgbiane w ramach powstawania kolejnych prac.
Z analizy calej pracy wylania si¢ spojny obraz dobrze zaplanowanych i dobranych badan

zmierzajgcych do realizacji celu, ktéry na obecnym etapie ma raczej wymiar poznawczy. Jako$é
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przeprowadzonych prac oraz forma ich prezentacji pokazuja duza dojrzatos¢ naukowa

Doktoranta.

Analiza wynikow prac pozwala przede wszystkim zrozumie¢ kluczows rol¢ potencjatow

miedzyatomowych w modelowaniu ruchu dyslokacji za pomocg dynamiki molekularne;.

Do najwazniejszych osiggni¢¢ Doktoranta, w mojej ocenie, zaliczy¢ mozne:

1y

2)

3)

Krytyczng analize ograniczen klasycznych potencjatléw zaréwnc dla prostych, jak
i bardziej ztozonych uktadow metalicznych. Autor wskazal komiecznos¢ dalszego
rozwoju opisu oddziatywan migdzyatomowych dla lepszego odwzorowania
zachowania sie defektow, w tym w szczegolnosci dyslokacii.

Opracowanie i walidacje nowych potencjatéw dla Wolframu, Molibdenu i stopéw na
bazie NiCoCr. Umozliwily one skuteczne modelowanie dynamiki dyslokacji podczas
procesu nanoindentacji, w tym formowania wypigtrzen, nukleacji dyslokacji i przejs¢
sprezysto-plastycznych. W przypadku stopu wieloskladnikowego NiCoCr nowe
potencjaty pozwolity na zbadanie wplywu uporzadkowania krotkiego zasiggu
(fluktuacji sktadu chemicznego) oraz nanowydzieleni bogatych w Ni na zachowanie
dyslokacji.

Poréwnanie wynikow symulacji z badaniami eksperymentalnymi.

W podsumowaniu pracy Autor wskazuje takze przyszte wyzwania, ktérych podjecie ja rowniez

uwazam za istotne. Naleza do nich m.in.:

)]

2)

3)

Rozszerzenie NNIP (z ang. Neural Network Interatomic Potentials) na bardziej zlozone
ukfady materiatowe. Pozwoli to rozszerzyé zakres zastosowania potencjatow dla
stopéw z duzg réznorodnosdcig sktadnikéw chemicznych i struktur krystalicznych,
takich jak np. stopy o wysokiej entropii (HEA).

Integracja NNIP z metodami kwantowo-mechanicznymi (np. DFT, z ang. Density
Functional Theory). Potaczenie szybkosci NNIP z doktadnoscia DFT jest trudne
technicznie i obliczeniowo kosztowne.

Skalowalno$é i efektywno$¢ symulacji. Nowe metody muszg by¢ aie tylko doktadne,
ale rdwniez wystarczajaco szybkie i skalowalne do symulacj: duzych uktadow
atomowych i diugich czaséw symulacji, co jest szczegodlnie istotne w zastosowaniach

inzynierskich i przemystowych.



Oczywiscie, jak kazda praca takze i ta zawiera drobne bledy edytorskie oraz elementy
dyskusyjne.

Do najwazniejszych uwag merytorycznych, na ktore warto bytoby zwrdci¢ uwage i do ktérych
nalezaloby si¢ odnies¢ nalezg:

1) Praca, jak juz wspomnialem, w mojej ocenie ma na tym etapie gtownie charakter
poznawczy. Niemniej jednak Autor wielokrotnie zaznacza, ze wyniki prac moga
poshuzy¢ do projektowania nowych materiatow. W tym kontekscie czuj¢ troche
niedosyt, ze Doktorant nie opisat potencjalnych mozliwosci zastosowania uzyskanych
wynikéw w praktyce. Czy Doktorant mégltby rozwingé troche ten temat?

2) Jednym z podstawowych problemow klasycznej dynamiki molekularnej w symulacji
odksztalcenia materiatu sg duze predkosci odksztatcenia, zdecydowanie wyzsze niz
w rzeczywistosci. Skutkuje to czg¢sto uzyskaniem wyzszych naprezen w stosunku do
tych uzyskiwanych w typowych eksperymentach. Czy Dotorant stosujgc symulacije
procesu nanoindentacji zaobserwowal ten efekt i jesli tak, to w jaki sposob poradzit
sobie z odniesieniem wynikow symulacji do eksperymentéw?

3) W pracy Doktorant prowadzit odbliczenia dla W, Mo i stopéw NiCoCr. Co stalo za

takim doborem materiatéw badawczych?

Uwagi szczegoétowe

1) Brak polskich znakéw w streszczeniu w wersji polskiej. Wersja polska streszczenia
posiada réwniez wiele btedow jezykowych.

2) Spis skroétow oraz symboli w znaczacy sposob utatwitby lekture pracy.

Chciatbym zaznaczy¢, ze przedstawione przeze mnie uwagi w zadnym stopniu nie umniejszaja

mojej wysokiej oceny pracy.

5. Ocena koncowa rozprawy doktorskiej

Przedstawiona rozprawa doktorska dotyczy waznego obszaru badahi podstawowych
zwigzanego z modelowaniem numerycznym zjawisk odksztalcenia plastycznego w jedno- i
wielosktadnikowych stopach metali.

Biorac pod uwagg spdjny zakres przeprowadzonych prac oraz sposob ich realizacji, pomimo
uwag krytycznych, nalezy stwierdzi¢, ze Autor wykazal sie bardzo dobrym opanowaniem

warsztatu badawczego w obszarze symulacji komputerowych na poziomie atomowym.
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Pozwolito to Doktorantowi w sposéb prawidlowy zrealizowaé zaplanowane w pracy zadania,
uzyskaé wartosciowe wyniki na ich podstawie sformutowa¢ wiasciwe wnioski, a wskutek tego
zrealizowaé zatozony cel pracy.

Na podstawie powyzszych stwierdzen wyrazam opinie‘;, ze rozprawa doktorska mgr. inz.
Amirhossein Naghdi Dorabati pt. ,,Advancing Understjanding of Dislocation Dynamics in
Metals Through Machine Learning-Enabled Analysis”, spelnia wszystkie wymagania
ustawowe i wnosze o dopuszczenie jej Autora do publicznej obrony przed Rada Naukowa

Instytutu Podstawowych Probleméw Techniki PAN w Warszawie.

U

Tomasz Wejrzanowski






