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Recenzja
rozprawy doktorskiej mgra inz. Piotra Kwasniaka

pt. ,Umocnienie roztworowe heksagonalnych stopéw Ti modelowane
z pierwszych zasad”

1. Uwagi ogolne

Rozprawa doktorska mgra inz. Piotra Kwaéniaka jest posSwigcona modelowaniu
komputerowemu w skali nano zjawisk odksztalcenia plastycznego 1 umocnienia
roztworowego heksagonalnych stopow 7i (a —Ti) przy wykorzystaniu metod obliczeniowych
ab initio.

Numeryczna strona rozprawy zwigzana jest z przyblizonym rozwigzaniu réwnania
Schridingera za pomoca teorii funkcjonalu gestosci DFT (ang. density functional theory).

Praca powstala w Zakladzie Projektowania Materialow Wydzialu Inzynierii Materialowej
Politechniki Warszawskiej. Promotorem rozprawy jest dr hab. inz. Halina Garbacz, prof. nzw.
Politechniki Warszawskiej.

Biorge pod uwage cel i zakres pracy, zastosowane metody badawcze oraz osiggnigte
wyniki rozprawe mozna zakwalifikowa¢ do dyscypliny naukowej inzynieria materialowa,

z zaawansowanymi elementami z zakresu fizyki obliczeniowej i chemii obliczeniowej.

2. Zakres rozprawy

Rozprawa zawiera 119  stronic i sklada si¢ ze streszczen w j. polskim i j. angielskim,
siedmiu rozdziatow, bibliografii oraz pigciu dodatkow.
W rozdziale 1. bedgcym wprowadzenia, Doktorant przedstawia podzial stopéw Ti oraz ich

wlasdciwoscl.



W rozdziale 2. opisane sg kierunki rozwoju heksagonalnych stopow Ti.
Rozdzial 3. zawiera opis odksztalcen plastycznych i umocnienie roztworowe heksagonalnych
stopow Ti.
Cel, teze oraz zakres rozprawy Doktorant przedstawia w rozdziale 4.
Opis metodyki badawczej przedstawiony jest w rozdziale 5. Rozdzial ten zawiera
syntetyczny opis metody DFT, stuzacej do przyblizonego rozwigzania rownania
Schrodingera, a takze obliczenia uog6lnionej energii blgdu ulozZenia.
Wyniki obliczen w postaci komentarza do uzyskanych wynikéw numerycznych, ktore zostaty
opublikowane w pigciu artykulach wspdlautorstwa Doktoranta zawiera rozdziat 6.
Podsumowanie i wolne wnioski umieszczone sa w rozdziale 7.
Literatura zawiera 148 pozycji, przy czym nie ma wsrod nich zadnej pozycji Doktoranta. Za
to Dodatek zawiera 5 opublikowanych artykulow wspdlautorstwa Doktoranta. Sg to prace,
ktore ukazaly si¢ w prestizowych czasopismach:

(i) Materials Science & Engineering A,

(ii)  Materials Chemistry and Physics,

(iii)  Matrials Letters,

(iv)  Physical Review B,

) Acta Materials.

W pracach tych zawarte sg oryginalne wyniki badawcze, do ktérych Doktorant odwoluje sig

w rozprawie 1 ktére w jakims sensie stanowig integralng czg¢s$¢ rozprawy.

3. Ocena merytoryczna

W ostatnich latach obserwuje si¢ duze zainteresowanie tytanem z uwagi na jego unikalne
wlasciwosci w postaci wzglednie malej gestosci, wysokiej wytrzymaloscei oraz odpornosci
korozyjnej i biozgodnosci. Te unikalne wlasciwodci wynikaja ze struktury elektronowej
tytanu. Szczegdlnie interesujgce sg stopy tytanu. Oceniana rozprawa poswigcona jest
oryginalnej, waznej i ciekawej tematyce zwigzanej z badaniem wilasciwosci mechanicznych
dwu- i tréj-skfadnikowych heksagonalnych stopow tytanu.

Podjecie tej tematyki nalezy uzna¢ zatem za bardzo cenne, ma ona wszelkie walory
aktualnosci, a takze nalezy do jednych z trudniejszych zagadnief z zakresu inzynierii
materialowej, ~w ktorej wykorzystuje si¢  zaawansowane metody fizyki i chemii

obliczeniowej.



Doktorant wykorzystal do tego celu opis w skali atomowej oparty na nierelawistycznej
mechanice kwantowej w postaci rownania Schrodingera.

Do przyblizonego rozwigzania tego rownania Doktorant zastosowal jedng z metod ab initio -
metod¢ DFT. Syntetyczny opis tej metody przedstawit Doktorant w rozdziale 5 pt. ,,Metodyka
badawcza”.

Praca ma zatem charakter obliczeniowy i zwigzana jest z takim podejéciem do badania
rzeczywistych zjawisk zachodzgcych w materiale, ktdre oparte jest na modelowaniu

i symulacji komputerowej zjawisk odksztalcenia plastycznego stopdw tytanu.

Doktorant stawia tezg, ze ,analiza struktury elektronowej i identyfikacja podstawowych
zjawisk zachodzgcych w skali atomowej podczas odksztalcenia plastycznego umozliwi

zdefiniowanie mechanizmow odpowiedzialnych za umocnienie roztworowe stopow a —Ti ",

Podjete badania numeryczne obejmowaly dwa podejécia w ocenie plastycznosci materialow

polikrystalicznych:

(1) podejscie posrednie, polegajgce na obliczeniach macierzy stalych sprezystosci
monokrysztaléw oraz kryteria plastycznosci,
(if)  podejscie bezposrednie, polegajace na ocenie wplywu mig¢dzywezlowych

pierwiastkoéw stopowych na poslizg i blizniakowanie stopéw a —T71i.

Do obliczen numerycznych Doktorant zastosowat komercyjne oprogramowania VASP
(Vienna Ab Initio Simulation Package). Uzasadnil (str. 45) przyczyny, ktére spowodowaly
wybor z wielu istniejacych kodow obliczeniowych wiasnie VASP.

Zamieszczone w pracy wyniki obliczenn i symulacji komputerowych $wiadczg
o bardzo dobrej znajomosci problematyki badawczej, duzej pomystowosci i profesjonalnosci
Doktoranta. Na szczegdlne uznanie zashuguje:

(1) przeprowadzenie kompleksowej charakterystyki zmian wiasciwosci

mechanicznych stopdw Ti-O w funkcji stgzenia tlenu,

(i1) zbadanie mechanizméw oddzialywana bliskiego oraz dalekiego,

(iii) zbadanie wplywu oddziatywan weztowych i migdzyweztowych skladnikow

stopowych na wlasnosci mechaniczne tytanu,

(iv) zaadaptowanie metody NEB (Nugded Elastic Band) do obliczen

uogdlnionej energii bledu utozenia,

(v) zaobserwowanie istnienia rozszczepionych systeméw poslizgu oraz nowego

mechanizmu migracji krystalicznej podczas poslizgu dyslokacii,



(vi) zidentyfikowanie struktury atomowej i elektronowej wszystkich typow

bledéw utozenia wystepujgcych w stopach a —T7i.

Na uwagg zastuguje wysoki poziom matematyczny i numeryczny rozprawy, raczej nie

typowy dla rozpraw doktorskich z zakresu dyscypliny inzynieria materialowa.

Struktura rozprawy jest logiczna i dobrze przemys$lana. Jezyk pracy nie budzi zastrzezen.

Przedstawione w pracy wyniki majg istotne znaczenie poznawcze, ale takze moga by¢

uzyteczne w projektowaniu nowych, lekkich materiatéw konstrukcyjnych

4, Uwagi dyskusyjne

Doktorant pisze, ze ,przebieg wielu zjawisk istotnych z punktu widzenia inzynierii
materiatowej zalezy od mechanizmow w skali atomowej, co utrudnia ich zrozumienie
i systematyczng analize opartq na badaniach eksperymentalnych”. Dalej pisze, ze
wWiele proceséw zachodzgcych w skali atomowej moze byé opisywane w sposob
kompleksowy dzigki rozwojowi metod obliczeniowych...” (str. 40). Wydaje si¢ jednak,
ze dla udcislenia tych stwierdzen nalezaloby zastanowi€ sig, na ile model obliczeniowy
jest adekwatny do rzeczywistych warunkéw oraz naszych oczekiwan zwigzanych
z wiarygodnos$cia otrzymanych wynikéw numerycznych. Wiedza zwigzana
z wyznaczaniem 1 kwantyfikowaniem rzetelnoSci 1 pewnosci  symulacji
komputerowych i ich predykcji jest zwigzana z walidacja i weryfikacjg. Sa to
kluczowe zagadnienia w badaniach rzeczywistych zjawisk za pomoca podejscia
bazujagcego na modelowaniu i symulacji komputerowej. Rozprawa bylaby zatem
pelniejsza gdyby znalazly si¢ w niej jasne odniesienia do sprawy zagadniefi walidacji
i weryfikacji, np. czy potrafimy, a jesli tak to jak, oceni¢ dokladno$¢ rozwigzania
réwnania Schrodingera za pomocg DFT.

Opis wzoru (5.20) jest niepelny. Na szczgdcie bardziej szczegdlowy opis znajduje sie
w zalaczniku 1.

Jako pozycje bibliograficzne [124] i [125] Doktorant podaje brzmigce tajemniczo:
»Ksigzka z domu” . Wymaga to wyjasnienia.

5. Whniosek koncowy

Rozprawa doktorska Piotra Kwasniaka poswigcona jest numerycznemu opisowi

umocnienia roztworu heksagonalnych stopéw Ti za pomoca metod obliczeniowych ab initio.



Analiza struktury elektronowej pozwolila opisaé podstawowe zjawiska zachodzace
w skali atomowej w trakcie odksztalcenia plastycznego i zidentyfikowa¢ mechanizmy
odpowiedzialne za umocnienie roztworowe stopdéw Ti.

Doktorant zastosowal metode teorii funkcjonatlu gestosci do przyblizonego
rozwigzania rownania Schrédingera. Przeprowadzil obliczenia wlasciwosci sprezystych
i plastycznych analizowanych ukladéw oraz dokonal bezposrednig oceng plastycznosei,
opierajaca si¢ na obliczeniach uogoélnionej energii bledu ulozenia.

Zamieszczone w rozprawie wyniki symulacji komputerowych sg ciekawym
i oryginalnym osiggnigciem Doktoranta.

Glowny cel rozprawy zostal osiagniety, a uzyskane wyniki stanowig bardzo cenng
informacje w identyfikacji aktywnych systeméw poslizgu dyslokacji oraz okresleniu
nieznanych mechanizméw umocnienia roztworowego Ti.

Doktorant wykazat si¢ duzg wiedza i doswiadczeniem.

Biorgc pod uwage przedstawiong opini¢ stwierdzam, iz praca mgr inz. Piotra Kwasniaka
w pelni odpowiada wymogom stawianym rozprawom doktorskim.

Doktorant jest dobrze przygotowany do prowadzenia samodzielnych badaf naukowych,
zwlaszcza w zakresie modelowania komputerowego w inzynierii materiatowe;j.

Warto takze podkreslié wspolautorstwo Doktoranta 5. artykulow, ktére poswigcone sa
problematyce badawczej zwigzanej z rozprawg doktorska i ktore ukazaty si¢ w latach 2013 —
2016 w prestizowych czasopismach naukowych.

Dlatego uwazam, Ze przedstawiona rozprawa doktorska w pelni spelnia warunki
stawiane rozprawom doktorskim przez obowiazujgca ustawe o stopniach naukowych i tytule
naukowym oraz o stopniach i tytule naukowym w zakresie sztuki i wnosz¢ o dopuszczenie jej
do publicznej obrony przed Rada Wydzialu Inzynierii Materialowej  Politechniki
Warszawskiej.

Jednocze$nie z uwagi na wysokim poziom naukowy rozprawy oraz dorobek publikacyjny
Doktoranta, zglaszam wniosek o wyrdznienie rozprawy doktorskiej mgra inz. Piotra

Kwasniaka.
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Rozprawa doktorska Piotra Kwadniaka poswigcona jest numerycznemu opisowi
umocnienia roztworu heksagonalnych stopow Ti za pomocg metod obliczeniowych ab initio.
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w skali atomowej w trakcie odksztalcenia plastycznego i1 zidentyfikowaé mechanizmy
odpowiedzialne za umocnienie roztworowe stopéw Ti.

Doktorant zastosowal metode teorii funkcjonatu gestosci do przyblizonego
rozwiazania rownania Schrodingera. Przeprowadzil obliczenia wlasciwosci sprezystych
i plastycznych analizowanych ukladdw oraz dokonal bezposrednig ocene plastycznosei,
opierajgcg si¢ na obliczeniach uogdlnionej energii bledu ulozenia.

Zamieszczone w rozprawie wyniki symulacji komputerowych sg ciekawym
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w pelni odpowiada wymogom stawianym rozprawom doktorskim.

Doktorant jest dobrze przygotowany do prowadzenia samodzielnych badan naukowych,
zwlaszcza w zakresie modelowania komputerowego w inzynierii materialowe;.

Warto takze podkresli¢ wspolautorstwo Doktoranta 5. artykuldw, ktére poswigcone sg
problematyce badawczej zwiazanej z rozprawa doktorska i ktére ukazaly sie w latach 2013 —
2016 w prestizowych czasopismach naukowych.

Dlatego uwazam, ze przedstawiona rozprawa doktorska w pelni spelnia warunki stawiane
rozprawom doktorskim przez obowigzujgca ustawg o stopniach naukowych i tytule
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