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metal — grafen

Autor rozprawy: mgr inz. Mateusz Grybczuk
1. Przedmiot oceny

Przedmiotem recenzji jest rozprawa doktorska skladajaca sie ze wstepu, picciu rozdziatéw,
podsumowania oraz zestawu pigciu zatgcznikéw stanowigcych material uzupeiajacy. Autor
konczy rozprawe wykazem literatury zawierajacym 102 prace, z ktérych 36 opublikowano w
okresie ostatnich pigciu lat. W przegladzie literatury znajduje si¢ wiele pozycji o podstawowym
znaczeniu w obszarze poruszanych zagadnien. Taki dobdr literatury wskazuje na aktualno$é
poruszanej tematyki badawczej, ale rownoczesnie odnosi si¢ do prac znaczacych w dziedzinie.

Problematyka rozprawy doktorskiej dotyczy modelowania numerycznego
przewodnosci cieplnej kompozytu grafenu w osnowie miedzi w zaleznosci od
charakterystycznych cech jego budowy mikrostrukturalnej. Wybrana do analizy grupa
materialow stanowi bardzo interesujace rozwigzanie dla poprawy przewodnosci cieplnej,
szczegolnie w materialach dedykowanych do zastosowan w przemysle elektronicznym. W tym
przypadku, postgpujgca miniaturyzacja wytwarzanych urzadzen stanowi czynnik stymulujacy
rozw0j nowych materiatéw spetniajacych wygérowane wymagania konstrukeyjne.

Warto podkresli¢, iz prace prowadzone w tym obszarze, zardwno w kraju jak i za granica,
dostarczaja wynikéw publikowanych w czasopismach naukowych o uznanej migdzynarodowej
renomie. Zatem recenzowana praca wnosi wktad w obszar laboratoryjnych oraz numerycznych
badan nad projektowaniem kompozytow miedz-grafen o wymaganych wlasnosciach
przewodnosei cieplne;j.



2. Ocena pracy doktorskiej

W pierwszej czgsei pracy Autor przedstawit stosunkowo obszerne wprowadzenie w ogélne
zagadnienia odno$nie kompozytéw z wypelniaczami weglowymi a w szczegélnosei z odmiang
alotropowg wegla jakg jest grafen. Opisane zostaly podstawowe metody wytwarzania tego typu
kompozytéw oraz zaleznosci pomiedzy ich budowg a wplywem na whasnodci cieplne.
Przedstawiono takze stosowane w literaturze metody analizy przewodnosci cieplnej
wykorzystywane w badaniach laboratoryjnych oraz o charakterze modelowania numerycznego.
Szezegblnie te drugie sg istotne z punktu widzenia recenzowanej rozprawy. Wartogciowym
elementem tej czgsci pracy jest proba krytycznego podejscia do mozliwosci wykorzystania
dostgpnych metod pomiarowych. Niestety wybor metod numerycznych stosowanych do
wspomagania okreslania wlasnosci cieplnych jest do$¢ ograniczony i skupia si¢ na metodzie
dynamiki molekularnej, metodach analitycznych oraz metodzie elementow skonczonych,
Uogolnienie i uzupetnienie tego rozdziatu o metody analizy wykorzystujace dyskretyzacje
domeny obliczeniowej w formie siatki czy chmury punktéw porzadkowatoby przedstawione
wiadomosci. Istotna kwestia okreslania minimalnych rozmiaréw modeli obliczeniowych oraz
stosowania tzw. periodycznych warunkéw brzegowych zostaly potraktowane bardzo skrétowo.
Czgs¢ z tych informaciji jest jednak powtérzona i rozszerzona w kolejnym rozdziale trzecim,
ktory jest bezposrednio dedykowany zagadnieniom modelowania numerycznego przewodnosci
cieplnej w materiatach kompozytowych.

Tutaj ponownie oméwiono wspomniane podejscia bazujace na dynamice molekularnej,
modelach analitycznych i metodach bazujgeych na teorii osrodkéw ciagtych. Przeglad literatury
Jest dos¢ obszerny i przedstawia postep w zakresie wykorzystania tych metod obliczeniowych
w poruszanych zagadnieniach. Nie jest jednak jasne dlaczego nie polaczono rozdziatow 2.2.3 i
3 w jedng spojng catos¢. W rozdziale tym Autor wskazuje rowniez na mozliwos¢ uwzglednienia
w  modelowaniu numerycznym wpltywu cech morfologii mikrostruktury materiatu
kompozytowego z uwzglednieniem jego niejednorodnosci. To zagadnienie jest niezmiernie
interesujgce, jednak Autor nie przedstawil stanu wiedzy literaturowej z obszaru metodyki
stosowanej do uzyskiwania takich cyfrowych reprezentacji mikrostruktury, pomimo, iz takie
podejscia stosuje w drugiej czesci rozprawy. Cennym elementem jest natomiast podsumowanie
przeprowadzonego przegladu literatury, w ktérym jednoznacznie wskazano pewne
ograniczenia stosowanych podejs¢, ktore to staly si¢ motywacjg do podjecia niniejsze] pracy.

Cel pracy znajduje si¢ w rozdziale czwartym i zaktada analiz¢ z wykorzystaniem modeli
numerycznych, wptywu mikrostruktury kompozytéw metal-grafen na ich przewodnos¢ cieplna.
W tej czgsei brakuje jednak takich elementow jak teza rozprawy czy cele szczeg6lowe, o
ktérych Autor wspomina w kolejnych rozdziatach. Te informacje ulatwityby czytelnikowi
zrozumienie zakresu i schematu postgpowania w realizacji pracy. Nie jest rdwniez jasne co
Autor rozumie pod stwierdzeniem z ostatniego punktu niniejszego rozdziatu tj. ,,uwzglednienie
w modelu innych cech struktur materialdw mozliwych do wytworzenia dostepnymi
technologiami”.

Kolejny rozdzial, pigty, poswigcony zostal oméwieniu metodyki badawczej wykorzystanej
w trakcie zrealizowanych badan. Autor zdecydowal sie na wykorzystanie w modelowaniu
numerycznym  rozwigzania stanowigcego podejscie o charakterze wieloskalowym
niesprz¢zonym. W tym przypadku informacje z nizszych skali wymiarowych, wykorzystywane
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sg jako dane wejsciowe do rozwigzywania zagadnienia w wyzszych skalach jednak bez
uwzglednienia sprzgzenia zwrotnego. Taki dobor metody do analizowanego zagadnienia jest
jak najbardziej poprawny i zgodny z coraz czeéciej wykorzystywang metodykg ICME (ang.
Integrated Computational Material Engineering). Dodatkowo niektére z parametréw
opracowanego modelu zostaly zaczerpnigte z wynikdw badan literaturowych.

Opracowane podejscie numeryczne zostalo zweryfikowane gléwnie z wykorzystaniem
pomiarow dostepnych w literaturze, ale réwniez dostgpnych rozwigzan analitycznych czy
badan zrealizowanych w Instytucie, z ktérym doktorant jest bezposrednio zwigzany.

W pracy jako podstawowe narzgdzie do okreslenia wlasnosci badanych ukladéw miedz-
grafen w skali atomowej wybrano metod¢ dynamiki molekularnej i program LAMMPS.
Z wykorzystaniem tej techniki przeprowadzano obliczenia umozliwiajace okreslenie
przewodnosci cieplnej granic miedz-grafen. W tym etapie pracy Autor zaproponowat réwniez
skrypt do automatycznej generacji badanych uktadow warstwowych dedykowany dla programu
LAMMPS, ktéry zostal opisany w jednym z zalgcznikéw.

Te badania zostaly uzupeinione poprzez opracowanie modeli analitycznych dla
kompozytow warstwowych o poprzecznym i wzdluznym ukladzie warstw. Ponownie
interesujgce szczegdly zaproponowanego podejscia zostaly przeniesione do zalgcznika.

W' ostatniej cz¢sci omawianego rozdzialu zaprezentowano opracowany, najbardziej
ztlozony model numerycznych bazujgcy na bezpodredniej reprezentacji mikrostruktury
badanego kompozytu wprowadzonej w struktury komercyjnego programu metody elementow
skonczonych ANSYS. W pierwszym etapie Autor opisat procedure generacji cyfrowych modeli
mikrostruktur miedzi z elementami reprezentujgcymi warstwy grafenu. W trakcie badan
wykorzystano podejscie teselacji Laguerre-Voronoi. Nie jest jednak sprecyzowane czy Autor
samodzielnie opracowat implementacj¢ wspomnianego algorytmu czy wykorzystat dostepny
juz program komputerowy. W trakcie badan opracowano kilka wersji cyfrowych modeli
badanych uktadow miedz-grafen: polikrystaliczny z jednorodnym rozmiarem ziaren miedzi,
polikrystaliczny z anizotropowym rozktadem wielkosci ziaren oraz o tzw. catkowitej orientacji
ptatkow grafenu. W kazdym przypadku na wybrane granice uzyskanych teselacji wprowadzono
elementy reprezentujgce wymagane pokrycie granic ziaren grafenem.

Dodatkowo w celu przyspieszenia realizacji obliczen numerycznych opracowanymi
modelami doktorant zdecydowat si¢ wykorzysta¢ do opisu struktur reprezentujacych grafen
elementy typu shell w przeciwienstwie do stosowanych przy dyskretyzacji osnowy z miedzi
elementéw typu solid. Takie rozwigzanie nalezy uznaé za nowatorski i tworczy element
niniejszej pracy. Autor potwierdzit poprawne dziatanie modelu poréwnujgc uzyskane wyniki z
wynikami obliczei modelem analitycznym dla uproszczonego ukladu warstw. Brakuje jednak
w dyskusji jednoznacznego zaprezentowania przewagi elementéw typu shell i solid w redukcji
czasu obliczen. Taka analiza, ponownie dla uproszczonego ukiadu warstw w kompozycie
bylaby wartosciowym uzupetnieniem dyskusji. Opis opracowanego podejécia generacji
elementow typu shell zostat skrétowo zamieszezony w zalgczniku pracy.

Omawiany rozdzial stanowi przedstawienie glownych osiggnie¢ tworczych doktoranta.
Jednak w opinii recenzenta wykorzystany schemat, w ktérym wiele interesujgcych informaciji
zostato umieszczonych nie w jego tekscie, a w zalgeznikach utrudnia lekture. W obecnej postaci
rozdzial ten ma cechy raczej raportu niz rozprawy doktorskiej nad opracowanymi,



wartosciowymi autorskimi rozwigzaniami algorytmicznymi.

Zaproponowane modele numeryczne zostaly nast¢pnie wykorzystane w serii analiz
numerycznych wplywu budowy i jej niejednorodnosci na uzyskiwane wartosci
wspofczynnikow przewodnosci cieplnej. Ten rozdzial stanowi niezmiernie cenny element
pracy, poniewaz pokazuje podstawowa zalet¢ wsparcia badan o charakterze laboratoryjnym
poprzez modelowanie komputerowe. Z wykorzystaniem opracowanych modeli doktorant
przeanalizowal szerokie spektrum parametrow badanych kompozytow, ktore jest trudne do
osiggnigcia na drodze badan laboratoryjnych. Uzyskiwane wyniki interpretowat w odniesieniu
do pomiaréw oraz prac literaturowych i potwierdzit wysokie mozliwosci wlasciwego
przewidywania zachowania si¢ takich uktadow w trakcie przeptywu ciepta. W tej czescei nie jest
jednak wyjasnione dlaczego Autor nie rozszerzyl badan np. o uwzglednienie porowatoscei, o
ktérej sam wspominal, iz moze miec¢ istotne znaczenie na uzyskiwane wyniki. Zaproponowane
podejscie jest wreez predystynowane do realizacji tego typu analiz. Pewien niedosyt pozostawia
brak opisu w rozprawie kwestii zwigzanych z uktadem przestrzennym warstw w modelu
dynamiki molekularnej, doktorant w tym przypadku odnosi si¢ jedynie do informacji
zaprezentowanych w jednej ze swoich publikacji.

Ogolne podsumowanie calosci pracy i wyciagniete wnioski znajdujg si¢ w ostatnim,
siodmym, rozdziale pracy.

3. Uwagi szczegélowe

Praca napisana jest starannie z zachowaniem standardéw tekstu naukowo-technicznego,
cechuje si¢ dokladnoscig wykonanych rysunkéw i ilustracji. W pracy wystepuja jednak dosé
liczne drobne bledy gramatyczne i edytorskie np. powtérzenia, kropki w niewlasciwych
miejscach, duze odstepy migdzy rysunkami, nieczytelna skala na niektérych rysunkach np.
rysunku 6.19, niespdjny zapis nazw czasopism w rozdziale z literaturg np. skréty lub petne

nazwy itp.
4. Uwagi dyskusyjne

Prosz¢ przedstawi¢ wyjasnienia nastgpujacych kwestii w formie pisemne;:

- jakie sa metody badawcze umozliwiajace uzyskanie przestrzennych danych na temat
budowy mikrostruktury badanych kompozytéw metal-grafit?

- dlaczego zdecydowano si¢ wybra¢ metodg teselacji Laguerre-Voronoi do uzyskania
cylrowej reprezentacji mikrostruktury badanego kompozytu. Jakie inne metody
numeryczne mozna wykorzysta¢ aby odwzorowac ksztalt elementoéw z rys. 5.5?

- czy jest mozliwos¢ realizacji obliczen dla prostego przypadku testowego ukladu
kompozytu warstwowego, w ktérym do dyskretyzacji warstwy grafenu zostang
wykorzystanie elementy typu solid a nastepnie typu shell?

- nie jest jasne, ktore z zaprezentowanych w rozdziale 6 wynikow dotyczg rozdziatu 5.3.2.
- co jest rozumiane pod stwierdzeniem ,,geometria rownowagowa’?

- dlaczego w przypadku dyskusji ze strony 58, nie zdecydowano si¢ na zrealizowanie
obliczen numerycznych dla wiekszej liczby warstw?
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- dlaczego weryfikacje z rozdzialu 6.2.3 przeprowadzono na materiale uzyskanym ze
spiekania folii Cu pokrytych grafenem?

- czy mozliwe jest uwzglednienie w modelu cyfrowej mikrostruktury miedzi orientacji
krystalograficznych ziaren i jak to moze wplynaé na zagadnienia przeptywu ciepta?

- czy uwzglednienie w modelu krzywizny granic ziaren, ktéra bedzie rzutowaé na ksztalt
warstw grafenu jest istotne z punktu widzenia przeprowadzonej dyskusji?

- co Autor rozumie pod stwierdzeniem ze strony 77, odnosnie ,dopracowania i
automatyzacji” opracowanego sposobu dopasowania modelu?

- czy istnieja techniczne ograniczenia dla ktérych w pracy nie zrealizowano przyktadowych
obliczen z uwzglednieniem porowatoscei (strona 79)?

5. Podsumowanie

Autor na bazie zaproponowanych zalozen wlasciwie przeprowadzit prace w swoim
doktoracie wykazujgc si¢ wymagang dojrzatoscig naukows. Zaprezentowal umiejetnosei i
wiedze niezbedng do samodzielnego sformulowania oraz rozwigzania zagadnienia naukowego.
Warto podkresli¢, iz uzyskane wyniki majg bardzo praktyczny wymiar i umozliwig w
przyszto$¢  efektywniejsze  projektowanie wyrobéw z omawianych materialow
kompozytowych.

Przedstawione powyzej uwagi krytyczne sa w duzej mierze dyskusyjne i wynikajg z
zainteresowania recenzenta przedstawiong pracg. Nie obniZajg one jednak pozytywnej
oceny przedstawionej rozprawy doktorskiej, ktora jest wartoSciowg pozycjg naukows.
Uwazam, Ze opiniowana rozprawa doktorska, spelnia warunki okreslone obowiazujgcy
ustawg o Stopniach Naukowych i Tytule Naukowym z 16 kwietnia 2003 r. z pézn. zm.
Whnioskuje o dopuszczenie mgr inz. Mateusza Grybezuka do dalszych etapéw przewodu
doktorskiego.
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