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RECENZJA

1. Ogdlna charakterystyka pracy

Przedstawiona rozprawa koncentruje sie na opracowaniu metodyki pozwalajgcej na symulacje
procesébw samo- i interdyfuzji oraz zjawisk porzadkowania atomowego w zwigzkach
miedzymetalicznych. Tematyka ta wpisuje sie w wieloletnie badania prowadzone w grupie
Profesora Adama Kozubskiego.

Celowoé¢ podjecia prac nad powyzszym zagadnieniem oceniam bardzo wysoko. Analiza zjawisk
dyfuzji w uktadach miedzymetalicznych, a w szczegdlnosci, tych na bazie niklu i aluminium,
stanowi istotny temat badawczy zaréwno w aspekcie poznawczym jak i aplikacyjnym. Fazy
miedzymetaliczne na bazie NiAl o strukturze B2 ze wzgledu na niska gesto$¢, odpornosé na
utlenianie i wysokg granice plastycznosci, znajdujg zastosowanie jako odpowiedzialne elementy
strukturalne pracujgce w podwyzszonych temperaturach. Opis mechanizméw dyfuzji moze miec
praktyczne znaczenie z punktu widzenia projektowania, wytwarzania tych materiatow, a takze
zrozumienia mechanizmoéw ich degradacji. Zastosowanie metod modelowania komputerowego
w odniesieniu do badania zjawisk dyfuzyjnych na poziomie atomowym wydaje sie podejsciem
nie tylko nowoczesnym i wtasciwym, ale takie efektywnym.

Przedstawiona do recenzji rozprawa w jezyku angielskim obejmuje 133 strony, w tym: strong
tytutowg, oswiadczenie autora o oryginalnosci pracy i zgodnosci z ustawg o prawie autorskim i
prawach pokrewnych, streszczenie w jezyku polskim i angielskim, podziekowania, spis tresci,
spis rysunkow, tabel i algorytmow oraz spis symboli. W czesci zasadniczej praca zawiera sie w
107 stronach i obejmuje 6 rozdziatéw. W pracy przywotano 110 pozycji Iiteréturowych ze
zdecydowang przewaga odwotan do czasopism miedzynarodowych.

Analizowana rozprawa ma niemalze klasyczny uktad, w ktérym wyniki wtasne oraz konkluzje
poprzedzone sg wstepem literaturowym i opisem metodyki. Niemalze klasyczny, poniewaz w
czesci wynikdw Autor zdecydowat sie na wstawienie, w catosci, tresci dwoch publikacji, ktérych
jest wspétautorem. Ponadto opis metodologii zawiera elementy zaczerpniete z literatury jak tez



oryginalne opracowania Doktoranta. Dodatkowo rozdziat poswiecony genezie pracy
umieszczono przed faktycznym przegladem literaturowym.

Niemniej jednak tak przyjety sposob prezentacji nie utrudnia lektury pracy, a miejscami nawet
sprawia wrazenie spéjnosci implementowanych algorytmoéw z wiedzg dostepng w literaturze.
Zabrakfo jedynie wyrainego podkreslenia tych elementéw pracy, ktdére stanowig oryginalne
opracowanie Autora.

W uktadzie pracy brakuje tez jasno wyréinionego rozdziatu obejmujgcego cel i zakres pracy.
Niemniej jednak cel ten wskazywany jest m.in. w streszczeniu oraz podrozdziale opisujgcym
motywacje podjetych badan.

Czes¢ literaturowa obejmujgca 25 stron skupia sie na opisie mechanizméw dyfuzji zaréwno w
ujeciu fenomenologicznym jak i atomistycznym. Doktorant szczegétowo i precyzyjnie
przedstawia zakres wiedzy w obszarze opisu mechanizmoéw dyfuzji, poczynajgc od uktadéw
jednosktadnikowych, poprzez uktady dwu- i wielosktadnikowe, a kornczac na ztozonych
systemach wykazujacych przemiany, ktérym towarzyszy wzajemne uporzadkowanie atomow
tzw. przemiany porzgdek-nieporzadek i porzadek-porzadek. Taki sposob prezentacji zagadnienia
prowadzi czytelnika krok po kroku od ogdlnych do coraz bardziej szczegétowych rozwazan,
uwzgledniajacych zaréwno ztoiono$¢ budowy badanych materiatéw jak i czynnikéw
zewnetrznych takich jak temperatura czy cisnienie.

W mojej ocenie zabrakto w tej czesci pracy opisu szerszego kontekstu badawczego
uwzgledniajgcego opis badanej grupy materiatéw, ich zastosowan oraz praktycznych
probleméw, w ktorych znajomosé¢ mechanizméw dyfuzji ma kluczowe znaczenie. Autor
przechodzi od razu do omawiania mechanizmow dyfuzji, kwitujgc to jednym zdaniem, cytuje
»The phenomenon of mass transport in materials is of crucial importance in the theoretical and
applied research because many different processes and properties of material are controlled
and affected by the behaviour of single atoms.”

W czesci opisujacej geneze pracy Doktorant trafnie zwraca uwage na brak dostepnego w
literaturze petnego opisu mechanizmow dyfuzji w zwigzkach miedzymetalicznych o strukturze
typu B2. Uktady te, w odrdznieniu od typowych stopow dwusktadnikowych, cechujg sie
porzadkowaniem atomow, ktére towarzyszy wywotanej termicznie samodyfuzji poszczegdlnych
sktadnikow. Literatura opisujgca te zagadnienia wskazuje na istnienie wielu mozliwych
mechanizmoéw dyfuzji w takich uktadach. Niemniej jednak wiekszo$¢ badan, zaréwno
eksperymentalnych jak i teoretycznych, wskazuje na istotno$¢ wakanséw jako jednego z
réownowagowych (w danej temperaturze) lub nieréwnowagowych elementéw struktury
atomowej badanych materiatow.

Dlatego tez za wyjgtkowo trafne i wiasciwe uwazam podjecie analizy proceséw dyfuzji z
wykorzystaniem modelu w sposéb bezposredni uwzgledniajagcy tworzenie, migracje oraz



interakcje wakansow z atomami stanowigcymi skfadniki badanego zwigzku. Autor rownie trafnie
precyzuje mozliwosci metodyczne symulacji wskazanych mechanizméw ujawniajgc wady
dostepnych metod modelowania w skali atomowej, takich jak np. dynamika molekularna.
Wybér metody Monte Carlo oraz jej szczegdlnych odmian, opartych na tzw. metodzie Czasu
Rezydentnego (z ang. Time Resident) z zastosowaniem regularnej siatki potozert atomowych,
uwazam za optymalny zaréwno z punktu widzenia opisu zjawisk jak i mozliwosci obliczeniowych.

Przechodzac do wspomnianej juz metodyki pracy, nalezy podkresli¢, ze poza wtasciwym
doborem samej metodyki Autor dokonat jej implementacji w postaci algorytmoéw
numerycznych, co znalazto odzwierciedlenie w ich klarownym opisie w rozdziale poswieconym
metodyce.

Rozdziat ten obejmuje 17 stron opisu zaréwno podstaw fizycznych zastosowanych metod jak i
algorytmoéw umotzliwiajgcych ich implementacje numeryczng. Zaczyna sie on od prezentacji
opisu oddziatywan lokalnych (miedzyatomowych) ze szczegdélnym uwzglednieniem oddziatywan
par atomow (z ang. pair interaction) oraz ich wypadkowej, definiowanej jako Hamiltonian typu
Isinga, ktéry pozwala okresli¢ efektywnga energie konfiguracyjng wybranego, lokalnego obszaru
struktury atomowej. W dalszej czesci Doktorant przedstawia podstawy metody Monte Carlo
oraz juz wspomnianej odmiany nazywanej Metodg Czasu Rezydentnego. Istotnym elementem
opisywane] metodyki jest podrozdziat dotyczacy tworzenia i dynamiki wakanséw w strukturze
krystalicznej. Autor w sposéb trafny i przemyslany dokonat adaptacji mechanizmu migracji
wakanséw stosujgc metody wykorzystywane w opisie wspinania sie dyslokacji. Zaproponowany
algorytm pozwala na czesciowe wyeliminowanie wady modelu polegajacej na braku mozliwosci
zmian objetosci materiatu na skutek termicznych zmian réwnowagowej gestosci wakansow.

W kazdym z podrozdziatéw Autor, powotujac sie na literature, opisuje zarowno podstawy
fizyczne jak i algorytmy numeryczne implementacji wspomnianych metod, bez wyrainego
wskazania elementdw stanowigcych wtasne opracowanie.

W tej czeéé pracy Doktorant nie opisuje niestety poszczegolnych parametréw zastosowanych
metod oraz ich #rédta. Szczegdlny niedosyt odczuwalny jest w kontekscie opisu oddziatywan
parowych, ktérych poprawna definicja determinuje pozostate wyniki obliczeri. Nieco bardzie]
szczegbtowy opis parametréow symulacji znajduje sie w zataczonych do Wynikéw dwoch
artykutach oraz w przywotanej tam literaturze. Niemniej jednak za zasadne uwazatbym
przedstawienie tak waznych elementéw w formie osobnego rozdziatu lub podrozdziatu w czesci
metodycznej.

Dalszg czes$¢ pracy, od strony 63 do 126, stanowig , Wyniki i wnioski”. Umieszczono tutaj dwa
podrozdziaty opisujace kolejno rezultaty symulacji procesu samodyfuzji z jednoczesna
przemiang porzadek-porzadek w uktadach o strukturze typu B2 oraz wyniki bezposrednie]



symulacji procesu interdyfuzji (lub inaczej dyfuzji wzajemnej). Praca konczy sie
podsumowaniem, ktére Autor mylnie nazywa wnioskami. Czes¢ dotyczgca samodyfuzji sktada
sie z wstawionych bezposrednio dwadch publikacji z czasopisma ,,Phylosophical Magazine”, ktére
Autor wraz ze Wspoétautorami opublikowat w 2013 i 2017 roku. Nalezy tutaj zwrdéci¢ uwage na
niespdjnos¢ spisu tresci z przedstawiong w tym podrozdziale zawarto$cia. Sprawia to wrazenie
jakby Doktorant wstepnie miat zamiar wydoby¢ wyniki z publikacji i umiesci¢ je w sposéb spéjny
z catodcig pracy, ale ostatecznie zdecydowat sie na wstawienie petnej tresci publikacji. Za tym
przypuszczeniem przemawia takze odnoszenie sie w dalszej czesci pracy do w zasadzie
nieistniejgcego rozdziatu (np. strona 103 wers 22). Szkoda, ze Autor nie przedstawit wynikdw tej
czesci pracy w formie zgodnej z pozostata czescig rozprawy. Poprzez to moim zdaniem zaburzyt
czytelny uktad pracy, ale co istotniejsze, dokonat niepotrzebnych powtdrzen. Obydwa artykuty
zawierajg miedzy innymi zblizone opisy i rysunki w cze$¢ wstepu i opisu metodologii.

Pomijajac warstwe redakcyjng tej czesci pracy, a skupiajac sie na aspektach merytorycznych,
nalezy podkreéli¢, e zaprezentowane wyniki pokazujg skuteczne wykorzystanie opracowanej
metodologii do symulacji ztozonych mechanizméw dyfuzji w uktadach wykazujgcych przemiany
prowadzgce do wzajemnego porzgdkowania sktadnikéw na poziomie atomowym. Do takich
uktadow zaliczy¢ mozna zwigzek metaliczny na bazie niklu i aluminium o strukturze typu B2,
ktéremu to w pracy poswiecono najwiecej uwagi.

Opracowane modele i algorytmy, a w szczegdlnosci te wprowadzajgce w sposéb bezposredni do
symulowanej struktury wakanse, sa nowatorskie i stwarzajg szanse dalszego wykorzystania w
analizie ztozonych proceséw dyfuzyjnych takze dla innych materiatéw.

W tym kontekscie niewielki niedosyt budzi brak zdefiniowania wyzwan naukowych, ktére
Doktorant chciatby podja¢ samodzielnie w przysztosci, lub tez, ktére stanowityby inspiracje dla
innych badaczy do kontynuacji podjetych badan.

Przechodzac do wybranych uwag i pyta o charakterze szczegétowym, pragne skupié sie na
fragmentach pracy, ktorych rozwiniecie lub poprawa, w mojej ocenie poprawityby jakosé
przedtozonej rozprawy.

2. Uwagi i pytania szczegétowe do strony merytorycznej

1) W temacie pracy zawarto sformutowanie niejednorodne uktady miedzymetaliczne. Co
Autor rozumie w tym kontekscie pod pojeciem niejednorodnosci?

2) Jednym z najistotniejszych elementéw modelu, ktéry determinuje zaréwno mechanizmy
dyfuzji jak tez ich kinetyke jest sposob definicji oddziatywan pomiedzy poszczegdlnymi
elementami struktury atomowej (atomami sktadnikow i wakansami). W jaki sposéb byty
okreslane takie oddziatywania?



3)

4)

6)

1)

5)

W publikacji z Philosophical Magazine z 2017 roku, wiaczonej do pracy, zatozono
mozliwos$¢ wystepowania dwoch mechanizmdéw tworzenia sie wakansow. Jeden z nich
uwzglednia preferencje tworzenia sie wakansow na jednej z podsieci, drugi zas zaktada,
ze takich preferencji nie ma. Czy takie zatozenia s3 poparte obserwacjami
eksperymentalnymi? Czy tez Autor kierowat sie innymi przestankami?

W nawigzaniu do powyzszego. Czy takie preferencje sg zalezne od temperatury?
Opracowany model bazuje na statej i dyskretnej siatce dozwolonych potozer atoméw (z
ang. rigid lattice). Z drugiej strony rdina koncentracja poszczegdlnych defektéw
(wakansow lub atomow rdinoweztowych) wywotuje dystorsje sieci krystalicznej
zmieniajgc odlegtosci miedzyatomowe. Czy opracowany model posrednio uwzglednia
takie efekty?

W Tabeli 5.1. oraz Tabeli 2 z artykutu Philosophical Magazine z 2017 roku przedstawiono
energie oddziatywah parowych. Czy energie te dla tego samego systemu
uporzadkowania w tym samym zwigzku miedzymetalicznym nie powinny by¢ takie
same? Jezeli energie te zalezg nie tylko od typu struktury, ale takie od sktadu
chemicznego to nie bytoby wtasciwe uzywanie opisu danych stosowanych dla
konkretnego materiatu (np. B2-NiAl) zamiast B2-AB.

Z czego wynika zastosowana wielko$¢ modelu — w przypadku modelowania samodyfuzji
ok. 30 000 elementow i ok. 1 000 000 w przypadku modelu ztgcza dyfuzyjnego.

Uwagi do strony redakcyjnej

Doktorant zamiescit spis rysunkdw, tabel, algorytméw i symboli, co daje czytelnikowi
dodatkowg fatwo$é lektury pracy. Zabrakto jednak konsekwencji w opisie oznaczern w
samej tresci pracy. Niektére symbole opisane sg bezposrednio pod zaleznosciami, inne
nie (np. rownanie 2.12 i 2.13)

We wspomnianym juz spisie tresci, Rozdziat 4 zawiera tytuty podrozdziatéw, ktére nie
znajdujg odpowiednikdw we wtasciwym tekscie.

W spisie literatury Doktorant odnoszac sie do nazw czasopism raz postuguje sie petng
nazwa, innym razem wstawia nazwe skrécong. Wymagatoby to ujenolicenia. W
pozycjach literaturowych 31, 33, 45, 49, 50, 52 brakuje sktadu autorskiego. '

Poziom jezyka angielskiego pracy zastuguje na uznanie. Pomimo tego Autor nie uniknat
bardzo nielicznych btedéw interpunkcyjnych, ortograficznych i gramatycznych.

W  kilku miejscach Doktorant postuzyt sie, w mojej ocenie niewtasciwymi
sformutowaniami, np. ,history of the trajectory” — moina zastgpi¢ po prostu
Jtrajectory”, lub simulation-based modelling — mozna zapisa¢ np. numerical modelling.

Przedstawione niejasnosci oraz niedociggniecia, nie umniejszajg jednak koricowej oceny pracy.



4. QOcena koricowa rozprawy doktorskiej

Przedstawiona rozprawa doktorska nalezy do wainego obszaru badawczego, zwigzanego z
opracowaniem metod symulacji dyfuzji w ztozonych ukfadach faz miedzymetalicznych ze
szczegoOlnym uwzglednieniem stopdw na bazie niklu i aluminium.

Mgr inz. Piotr Sowa, poprzez zgtebianie wiedzy w obszarze mechanizméw dyfuzji w wyzej
wymienionych materiatach oraz jej implementacji w odpowiednich algorytmach numerycznych
przeprowadzit szereg analiz prowadzgcych do wyciggniecia nowatorskich wnioskéw. Poprzez to
dowiddt realizacji celu pracy, ktorej wyniki w postaci opracowanych algorytmow moga byé
adaptowane do analizy innych grup materiatéw. Natomiast wyniki opisujace parametry
procesow dyfuzji (np. wspodtczynnik dyfuzji) dla konkretnej fazy miedzymetalicznej stanowia
istotng baze do projektowania materiatow o optymalnych wiasciwosciach.

Na podstawie powyzszych stwierdzernn wyrazam opinie, ze rozprawa doktorska mgr inz. Piotra
Sowy pt. ,Atomistyczne symulacje transportu masy w niejednorodnych uktadach
miedzymetalicznych” spetnia wymagania ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym
(ustawa z dnia 14 marca 2003 r., tekst ujednolicony z dnia 29 wrzesnia 2014 r.) i wnosze o
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dopuszczenie jej Autora do publicznej obrony.




