KROTKIE STRESZCZENIE

Niniejsza rozprawa doktorska pt. Predicting and Analvzing the Thermal and Electrical
Properties of Materials Using Advanced Machine Learning Models opracowuje ramy
korekeji i predykeji dla charakteryzacji przewodnosei cieplnej (TC) oraz przewodnosci
clektryeznej  (EC)  w  cienkich  warstwach  poprzez  polgezenie metodologn
eksperymentalnej, modelowania opartego na prawach lizyki oraz zaawansowanego
uczenia maszynowego (ML), Praca jest podzielona na dwie glowne crescl. Plerwsza
koncentruje sie na wyznaczaniu TC z wykorzystaniem Scanning Thermal Microscopy
(SThM). rozwigzujaec problem artefaktow  indukowanych chropowatoscia poprzez
jednoczesne mapowanie termiczno-topograliczne, normalizacje z odniesieniem do kwarcu
oraz regresjie ML. Druga koncentruje sig na wyznaczaniu EC przy uzyciu pomiarow Four-
Point Probe (4PP) i ogranicza znicksztalcenia indukowane geometria zarowno poprzez
symulacje metoda elementow skonczonych (FEM), jak i w pelni eksperymentalne ramy
korekeji oparte na ML.

Rozprawa opiera sig na dwoch hipotezach. Pierwsza zaklada, ze integracja mapowania
termicznego SThM ze szezegdlowq analiza topografii powierzchni oraz modelami ML
trenowanymi na deskryptorach o znaczeniu fizycznym moze przezwycigZy¢ ograniczenia
konwencjonalngj analizy SThM i umozliwi¢ dokladna oraz powtarzalng estymacjg TC
cienkich warstw. Druga zaklada, z¢ zardwno FEM. jak i ML moga generowac skuteczne
wspolezymniki korekeyjne dla pomiaréw przewodnoscei metoda 4PP poprzez kompensacjg
rmicksztalcen geometrycznych, takich jak efekty brzegowe oraz wrazliwos¢ na polozenie
sond, gdzie FEM zapewnia korekgje oparte na fizyee, a ML oferuje skalowalna alternatywg
niewymagajaca svmulacji o poréwnywalnej dokladnosci.

W czedei dotvezgeej TC rozprawa podkresla ograniczenia optyeznych metod pump—probe,
takich jak TDTR/FDTR, kidre sq dokladne, lecz przestrzennie ograniczone przez dyfrakeg
optyczna i nie sa w stanie rozdzieli¢ submikronowych zmian TC. W przeciwienstwie do
tego. SThM zapewnia rozdzielezosé submikronows. lecz cierpi z powodu silnej zaleinosc
od interakeji sonda-probka. chropowalosci powierzchni oraz zmiennosci kontaktu,
Wykazano, ze zmierzony sygnal termiczny jest konwolucja intrinsic TC, efektow
kontaktowych zaleznych od topografii. termiczncg rezystancji kontaktowe] (TCR} oraz
wkladu podloza, szczegolnie dla warstw  cienszych niz ~ 100 nm. Aby temu
przeciwdziala¢, rozprawa opracowuje zintegrowang metodologig TC faczacq normalizacje
oraz deskryptory ML oparte na topogralii,

Kluczowym wkladem jest procedura normalizacji z odniesieniem do kwarcu, definiujaca
bezwymiarowy stosunek termiczny [ na podstawie statycznych 1 dynamicznych
rezystancji sondy mierzonych na probee oraz na referencji kwarcowey. Procedura ta
redukuje zmiennoéé zaleing od sondy 1 poprawia porownywalnos¢ pomigdzy probkami,
Ramy eksperymentalne wykorzystuja strategie mapowania wieloskalowego: kazda probka
jest mapowana w obszarze 2x2 pm’  podzielonym na siatke 16 X 16, a kazdy region
obejmuje lokalne podokna 375#375 nm®  podzielone na siatki 3 X 3. co umozliwia
tworzenie przestrzennie skorclowanych zbiorow danych laczacych odpowiedz termiczng »



topografia. Deskryptory w skali mikro obejmujg chropowatosé RMS oraz skosnosc
powierzchni, natomiast deskryptory submikronowe obejmujg nachylenie powierzchni,
zmiennoéé¢ peak-to-valley oraz lokalna zmiennoéé rozkladu wysokosci, Wprowadzono
rownicz wspolezynnik podloze—grubosé € jako kluczowe wejscie ML pozwalajgee
rozrozniad transport typu bulk od zachowania cienkowarstwowego zdominowanego przez
podloze

Zamiast bezposrednio przewidvwaé TC. rozprawa definiuje ciggla zmienng celu y =
s fati, gdzie 0%t reprezentuje lokalng zmiennosé wysokodci, co poprawia stabilnosc
regresji 1 uogdlnianie. Analiza istotnosci cech wykorzystujaca korelacjg Spearmana
identvfikuje T jako dominujgey predyktor, z silnym wkiadem deskryptoréw topografii
submikronowej oraz €, podezas gdy réznica fazowa wnosi pomijalny wklad. Zbiar danych
dla TC obejmuje 3,332 pomiary, 7 czego 2,352 przeznaczono na rozwo] modelu, a 980 na
niezalezng walidacje; dane obejmuja uklady cienkowarstwowe (wyzarzane [TO na szkle,
7nO na Si) oraz odniesienia objetosciowe od 0.17 do 450 W m ' K''. Rozwdj modeli ML
obejmuje porownanic Random Forest oraz Gradient Boosting regression, przy
rozbudowanym strojeniu  hiperparametréw w ramach 279 modeli. Random Forest
konsekwentnic osiaga najlepsze wyniki, uzyskujac silng zgodnoS¢ z wartosciami
referencyjnymi TC w zakresic wielu rzedow wiclkosci, szezegolnie dla materialow o
niskiej i umiarkowanej TC, z akceptowalnymi odchyleniami dla skrajnych zakresow TC.

W czesei dotyezace] EC rozprawa omawia ograniczenia metod vdP oraz 4PP. Chod¢ vdP
zapewnia wiarygodny opor powierzehniowy przy spelnieniu rygorystyeenych warunkow,
jest czasochlonna i wymaga wykonania kontaktow. Metoda 4PP jest bardziej prakiyczna,
jednak silnic wraZliwa na geometrig, rozstaw sond oraz pozycje pomiary, co wymaga
korekeji znieksztatcen pradu indukowanych przez krawedzie. Zbior danych elektrveznych
obejmuje 553 pomiary wykonane przy uzyciu autorskiego stanowiska 4PP 2 aparaturg
Keithley, Pomiary obejmuja nieregularne warstwy ITO oraz probki metaliczne, z uzyciem
wielu pozyeji sond i systematycznych rotacji probki w celu uchwycenia réznorodnych
rezimow cfektow brzegowych, Zmienne wejciowe obejmuja wymiary probki, przekatne,
wspotrzedne sond oraz przylozony prad.

Trojwymiarowy model FEM w COMSOL waliduje snicksztalcenia geometryczne i
generuje wspdlezynniki korekeyjne na podstawie przewodnosci symulowane] wegledem
intrinsic. prowadzae do FEM-skorygowanej EC. Rownolegle, rozprawa wprowadza ramy
korekcji ML oparte wylgeznic na eksperymencie poprzez zdefiniowanie ciaglej zmienng;
regresyinej @wyprowadzonej z analityczne) zaleznosei 4PP. Model ML przewiduje Bna
podstawie geometrii i pradu, umozliwiajac wyliczenie skorvpowane] przewodnosci bez
uzycia symulacji. Korelacja Spearmana potwierdza, ze prad jest najbardziej dominujacym
ceynnikiem wplywajgeym na @, a Random Forest regression zoptymalizowano w ramach
170 kombinacji hiperparametréw. Pordwnania wydajnosei 7 uzyciem Relative Difference
(RD%) pokazuja. z¢ zardwno FEM, jak 1 ML skutecznie koryguja EC w warunkach silnych
snieksztalcenn brzegowych. Dla metali FEM daje $rednie RD% rowne +5.66%, a ML
—3.15%. natomiast dla warstw [TO FEM daje —4.30%. a ML —2.93%, przy czym ML
wykazuje wezsze rozklady reszt. Koncowe wyniki pokazuja, e predykeje ML ZAZWYC74]



mieszeza sie w granicach £15%wzgledem warlosei referencyjnych oraz wykazuja wysoky
spojnosé dla probek ITO.
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