ROZSZERZONY ABSTRAKT

Niniejsza rozprawa doktorska, zatytulowana Przewidywanie i analiza wlasciwosc
cieplnych i elektrycznych materialow z wykorzystaniem zaawansowanych modeli uczenia
maszynowego”, opracowuje ramy korekcyjne i predykcyjne dla  charakteryzacji
przewodnictwa cieplnego (TC) oraz przewodnictwa elektrycznego (EC) w cienkich
warstwach, wykorzystujac  polaczenie metodologii  eksperymentalnej, modelowania
ppartego na prawach fizyki oraz zaawansowanego uczenia maszynowego (ML), Praca
podzielona jest na dwie gléwne czesci. Pierwsza dotyczy wyznaczania TC metody
skaningowej mikroskopii termicznej (SThM) i koncentruje sig na redukeji artefaktow
wywolanych chropowatodcia poprzee integracje réwnocresnego mapowania termiczno-
topograficznego, strategii normalizacji oraz regresji ML, Druga dotyczy wyznaczania EC
metoda czteropunktowa (4PP) i skupia sie na ograniczaniu znieksztalcen wynikajacych z
seometrii probki przy uzyciu symulacji metody elementow skonczonych (FEM) oraz
podejscia korekeyjnego ML opartego wylacznie na danych eksperymentalnych.

Rozprawa kierujg dwic gléwne hipotezy. Plerwsza hipoteza zaklada, Ze integrac)a
mapowania termicznego SThM « szczegotowq analiza topografii powierzchni, wraz 7
modelami ML trenowanymi na fizycznie znaczacyeh deskryptorach, moze przezwycigzyc
wrodzone ograniczenia analizy SThM i zapewni¢ dokladne oraz powtarzalne oszacowania
TC cienkich warstw. Druga hipoteza zaklada, ze zarowno FEM, jak 1 ML mogg generowac
elektywne wspolezynniki korekeyine dla pomiardw preewodnictwa metoda 4PP poprzez
kompensacje zniekszlalcen geometryeznyeh, takich jak efekly brzegowe oraz wrazliwosc
na polozenie sond, Oczekuje sig, ze FEM zapewni wysokie) wiernosci korekty oparte na
modelu fizveznym, natomiast ML ma stanowié¢ skalowalng alternatyweg niewymagajaca
symulacji. zdolna do  osiggnigeia  pordwnywalne] dokladnosci przy  treningu na
reprezentatywnych danych ckspervimentalnych.

1. Przewodnictwo cicplne: motywacja, ograniczenia istnicjacych metod i wyzwanie
SThM

Preewodnictwo  cieplne &  jest jedna =z najbardziej fundamentalnych wiasciwosci
termofizycznych, opisujaca efektywnos$d transportu ciepta w materiale w warunkach
gradientu temperatury. W urzadzeniach o skali submikronowej pomiary TC sa silnie zalezne
od topografii powierzchni.

Charaktervzacja TC jest zazwvezaj prowadzona metodami optycznymi pump—probe,
takimi jak TDTR (Time-Domain Thermoreflectance) oraz FDTR (Frequency-Domain
Thermoreflectance). Metody te oferuja dokladna, bezkontaktows  charaktervzacie,
pozwalaja badac¢ uklady warstwowe oraz ukryte interfejsy i zostaly szeroko zwalidowane
w literaturze. W TDTR cieplo deponowane jest w cienkiej metaliczne) warsiwie
transduktora. a odpowied? chlodzenia monitorowana Jest popreez zmiany reflektancii. TC
wyznacza sie poprzez dopasowanie mierzonych czasowo krzywych chlodzemia do
teoretveznych modeli dyvluzji, zwykle interpretowanych przez sygnaly in-phase/out-of-
phase detekowane metoda lock-in, Mimo  wysokiej dokladnodei 1 uniwersalnosci,
TDTR/FDTR cierpig na ograniczenia rozdzielezosei przestrzenne] wynikajqee 2 granicy
dyvfrakeyine] $wiatla, co ogranicza mapowanie przewodnictwa do skali mikronowej. W



rezultacic TDTR/FDTR nie sa w stanie wiarygodnie uchwyeié submikronowych zmian
przestrzennych TC na powierzchniach probek.

W przeciwienstwie do tego, SThM zapewnia submikronowa rozdzielczose bocsng poprzez
polaczenie skanowania AFM 2z sondg termiczna. SThM umozliwia jednoczesne
pozyskiwanie topogralii oraz sygnaldw termicznych, co stanowi silna przewage w lokalnej
charakteryzaci cieplng ukladow zlozonych.

Jednak ilosciowe wyznaczanie TC z wykorzystaniem SThM pozostaje trudne. Mierzona
odpowied? termiczna jest silnie zaleina od warunkow oddzialywania sonda-probka, w tym
chropowatoéci powierzchni oraz zmiennosci kontaktu mechanicmego. Nawet niewielkie
submikronowe  zmiany  topografii mogy  zaburza¢  kontakt koncowki = probka.
znicksztalcad Sciezki strumiemia ciepla | generowad artefakty termiczne. Asperyty
powierzchniowe zmnigjszaja rzeczywislg powierzchnie kontaktu, tworzge lokalne
szezeliny powietrzne zwickszajace opor kontaktu termicznego (TCR) 1 modyfikujace
efektywny opor termiczny widziany™ przez sondg. W rezultacie mapy termiczne SThM
czesto stanowia zlozong konwolucje intrinsic TC. efektow kontaktowych zaleinych od
topogralii oraz wkladu podloza (szczegdlnic w cienkich warstwach o grubosei ponizej 100
nm). Modele kontaktu mechanicenezo, takie jak teoria DMT, mimo #ze [undamentalne.
napotykaja ograniczenia przy zastosowaniu  do  nieregularnych  morfologii i
asymetrycznych geometrii kontaktu typowych dla rzeczywistych powierzchni cienkich
Warstw,

W rozprawic wskazano, ze kluczowy przeszkody jest brak wiarygodnej 1 skalowalne)
metody korekeji. zdolngj rozdzielié intrinsic TC od artefaktow pomiarowych wywolanych
topografia. Dlatego cze$é termicyna ninigjszej rozprawy zostala zaprojektowana w celu
opracowania zintegrowane] metodologii  faczace) mapowanie termiczne  SThM,
skorelowana charakteryeacje topograficzna, strategie normalizac)i oraz regresjg ML,
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2. Metodologia termiczna: normalizacja, topografia i ML

2.1. Normalizacja wzgledem kwarcu i definicja I;

Jednym z centralnych elementow metodologicenych rozprawy  jest implementacja
procedury normalizac)i odniesionej do kwarcu w celu ograniczenia zmiennosci zaleznej od
sondy oraz zwickszenia poréwnywalnosci pomiedzy probkami. Jako material refereneyjny
wybrano amorficzny kware ze wzgledu na jego stabilnosé termiceng 1 1zotropowe
whasciwosct przewodezenia ciepla, co umozliwia wiarygodna kalibracje bazows. Sygnal
SThM jest przetwarzany poprzez pordwnanie roznicy pomigdzy dynamiczna 1 statyczng
rezystancja elektrvesng sondy micrzong na probee oraz na kwarcowe) referencp w
odpowiadajacych  sobic  wspdlrzednych  przestrzennych. Daje to  beswymiarowy
smormalizowany stosunek sygnatu termicznego:
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Znormalizowany stosunek eliminuje wphywy specyficzne dla sondy 1 aparatury oraz
opisuje efektywna interakcje termiczng sonda—probka wzgledem stabilng) referencii.
R oraz R.sg odpowiednio dynamicezng i statvezna rezystancja elektrvezng sondy. Tjest
parametrem o jednoznacznym znaczeniu fizyeznym. W rozprawie polwierdzono to
losciowo analizg korelacji: surowa rozZnica rezystanc)i wykazuje znikome znaczenic
predvkeyine. natomiast  znormalizowane [} staje  sie  najsilnigjszym  czynmikiem
wphywajacym na predvkejg TC.

2.2.  Strategia mapowania wieloskalowego i struktura zbioru danych

Ramy ekspervmentalne  wykorzystuja  wieloskalowa  metodologie  mapowania
przestrzennego. Obszar 2 X 2 um*® kazdej probki jest dziclony na mikro-siatke 16 x 16
(256 komaorek). Podejscie siatkowe zapewnia odpomosd przestrzenng na anomalie lokalne
oraz generuje zbior danyeh odpowiedni do treningu ML, W obrebie tego regionu analizuje
sie lokalne okna submikronowe o rozmiarze 375 X 375 nm*, dziclone nastepnie na siatki
submikronowe 3% 3. Metodologia zostata zaprojektowana w celu utworzenia przestrzennie
skorelowanego zbioru danych taczacego lokalna odpowiedz termiczna z odpowiadajaca jej
lokalng topografia. Mapy trace i retrace s3 rejestrowane i usredniane w celu redukceji szumu
oraz zwiekszenia wiarygodnosci.

Rozprawa podkresla, ze celem nie jest wylacznie mapowanie kontrastu termicznego, lecz
generacja numerycznego zbioru  danych, ktory thumaczy rzeczywistg topografie
powicrzchni na ilosciowe deskryptory mozliwe do uzveia jako wejscia ML. Takie
podejscie przeksztalca ograniczenic metrologiczne w ustrukturyzowany problem danych.

2.3.  Deskryptory topografii w skali mikro i submikronowej

Ramy uwzgledniajg deskryptory topograficzne w skali mikro oparte o statystyczng

metrologie powierzchni, glownie chropowatodé RMS Ry, oraz skoénosé powierzchni
+. Chropowatose RMS odewierciedla amplitude nieregulamoser powierzchm 1 wplywa

na efektyvwne pole kontaktu. Skosnosc opisuje asymetng rozktadu wysokoser 1 pozwala

rozrozniac¢ powierzchnie zdominowane prezez piki oraz zdominowane przez doliny, kiore

narzucajg rozne ograniczenia transportu cieplnego,

W skali submikronowej z lokalnych siatek 3 % 3 wyznacrane sa deskryptory takie jak

nachylenie powierzchni M* | zmiennosé peak-to-valley p®i oraz lokalna zmiennosc

rozkladu wysokosdel, Deskryptory (e wprost reprezentuja lokalne efekty geometryezne,



kiore silnie wplywaja na mechanike kontaktu konicowki z probka. W rozprawie parametry
submikronowe wskazano jako kluczowe dla wyjasnienia zmiennoéci obserwowane] w
mierzone) odpowicdzi rezystancji termiczngj.

2.4. Wspdlceynnik podloze-grubosé ©
Kluczowa innowacja rozprawy jest opracowanic czynnika podioze-grubosé Cjako wejscia
ML  pozwalajacego  odrdzniad  zachowanie  objetosciowe  od  zachowania
cienkowarstwowego oraz uwzgledni¢ wplyw podloza. Rozroinienie to jest krvivesne,
poniewaz cienkie warstwy wykazuja zasadniczo odmienne rezimy transportu cieplnego, a
wkiad podioza dominuje szczegolnie ponizej progu grubosci pordwnywalnego ze skala
oddziatywania SThM (~ 100 nm). Rozprawa definiuje Cjako funkcje przedziatowa:
b—d Ksuh
E’=( - )xﬂ, d<b
0, d =h

gdeie d jest gruboscig warstwy, b gruboscig progowa. k., to TC podloza. a k™ to TC
kwarcu uzytego do normalizacji. Ta posta¢ matematyczna koduje przejicie od transportu
zdominowanego przez uklad warstwowy (podloze) do transportu typu bulk.

3. Definicja celu ML dla przewodnosci cieplnej i znaczenie cech

Zamiast przewidywa¢ TC bezposrednio jako pojedynczg wartos¢ z pomiarow lokalnych
(co moze byc niestabilne wskutek zmiennoéci kontaktu), rozprawa definiuje ciagly
zmienng celu:

HS

X= a5
Tutaj o' jest odchyleniem standardowym wysokosei powierzchni w obrebie lokalnej
kamarki submikronowej. Wybdar ten przeksztatca problem predykeji TC w zadanie regresji
cigglej o lepszej zdolnosci uogdlniania, umozliwiajac modelowi interpolacje pomiedzy
wartosciami oraz uczenie sie znaczacych zaleinodci 2 wielowymiarowych cech,
Selekeji cech dokonano przy uzyciu wspotczynnika korelacji rang Spearmana. Rozprawa
wykazue, 7e [charakteryzuje si¢ nuysilniejszq odwrotng korelacja z y(r. = —0.726). co
potwierdza, ze znormalizowana interakeja termiczna jest dominujacym predyktorem.
Deskryptory topografii submikronowej, takie jak as p*i(—0.609) oraz M%i(—0.572),
rowniez wykazujg silne relacje ujemne, co wzmacnia wniosek rozprawy. Ze efekty
chropowaloser nie sa drugorzednymi  zakloceniami, lece dominujacymi  zrodlami
znieksztalcen pomiarowych. Czynnik € réwniez wykazuje istoina ujemna zalernosé
(—0.518). Natomiast roznica fazowa Agwykazuje znikoma korelacje (—0.022), a zatem
wnosi niewielki wklad do zdolnodci predvkeyine] w analizowanych warunkach,
Ta ilosciowa analiza istotnosci cech wspiera kluczowa teze rozprawy, ze TC nie moze by
wiarygodnie wyznaczana bez jawnego uwzglednienia morfologii powierzehni oraz rezimu
transportu zaleznego od podloza.

4. Rozwaj modelu ML dla TC i wyniki

W analizie wykorzystano zbior danych obejmujacy 3,332 pomiary termicene, w tym 2,352
pomiary do budowy modelu i walidacji krzyzowe] oraz 980 pomiardw do niezalezng
walidacji. Zestaw danych obejmuje wyZzarzane cienkie warstwy ITO osadzane na
podiozach szklanych oraz cienkie warstwy ZnO osadzane na podlozach krzemowych, a



takze materialy objgtosciowe referencyjne obgymujace szeroki zakres TC od 0.17 do
450 W m™'K™'. Pomiary termiczne realizowano z uzveiem AFM-based SThM (Park
Svstems XE-70) z kalibrowanym prgdami sondv oraz wzmacniaczem lock-in w celu
zapewnienia stabilnosci svgnalu, Omowiono dwa typy sond w celu wzmocnienia
powtarzalnosci. a wszystkie ekspervmenty przeprowadzono w komorze thumiacej drgania
w temperaturze 25°C,

Rozprawa pordwnuje modele Random Forest regression oraz Gradient Boosting regression,
Strojenie hiperparametrow wykonano poprzez rozbudowany grid search potgczony z
walidacja krzyvzowa, co doprowadzito do oceny 279 riéznych modeli. Podejscie Random
Forest konsekwentnie przewyisza Gradient Boosting pod wzgledem doktadnosci
predykeyjnej i uogdlnienia, dlatego najlepszy model Random Forest zostal wybrany jako
Model ‘a'. Raportowane wlasciwosci predykeyjne Modelu ‘a’ wskazuja na wysoka
wiarypodnos$d, charaktervzujgea sie wysokim R i niskim RMSE. Model koncowy,
wytrenowany na pofaczonych danych z walidacji krzyvizowe), zostal zwalidowany na
niezaleznym zhiorze testowym 980 nienbserwowanych wezesniej pomiarow, potwierdzajac
zdolnost uogdlniania.

Na podstawie przewidzianegzo pwyznaczano wartoscl TC 1 porownywano je z warlosciami
relerencyinymi dla |7 materialow (cienkich warstw 1 matenatow  objelosciowych).
Przewidywane TC wykazaly wysoka zgodnosc w zakresie kilku rzedow wielkosci,
Materiaty o niskigj i sredniej TC cechowaly si¢ szczegdlnie wysoka precyzja, 2 niemal
idealna zgodnoscig dla szkla oraz Y AG 1 doskonaly dokladnoscig dla PMMA. Uklady o
wysokie) TC, takie jak 51C oraz objetosciowe Zn0. wyvkazuja nieco wieksze odchylenia,
lecz pozostajg w akceptowalnyeh granicach, co jest zgodne z obserwac)g rozprawy, 7e
czutose modelu spada dla skranyvch wartosct y ze wrgledu na rozklad danvceh
treningowych,

5. Przewodnosé elektryezna: motywacja, ograniczenia i potrzeba korekeji

Doktadne wyznaczanie EC w cienkich warstwach jest skomplikowane przez znicksztatcenia
geometryczne, szezegolnie efekty brzegowe, ktare zaburzaja rozktad pradu i uniewazniaja
idealne zalozenia teoretyczne. Dwie powszechnie stosowane techniki to metoda van der
Pauw (vdP) oraz technika 4PF. vdP umozliwia wiarygodne wyznaczanie oporu
powierzchniowego dla jednorodnych izotropowych warstw, lecz wymaga spetnienia
rygorystycenych warunkow, takich jak jednorodna grubosc, pomijalne rozmiary kontaktow
oraz umieszczenie kontaktow na granicach prabki. Jest rowniez crasochlonna oraz w
praktyce destrukcyjna ze wzgledu na koniecznosé wykonania kontaktow, Dlatego cho¢ vdP
jest stosowana w rozprawie jako technika referencyjna, nie jest optymalna dla rutynowej,
skalowalnej charakteryzaciji.

Metoda 4PP jest prostsza 1 bardzie) uniwersalna, jednak wvkazuje silna wrazliwosé na
geomelrie probki, rozstaw sond oraz pozyeje pomiaru, Bez korekeji zmierzona EC moze
znacznie odbiegaé od intrinsic przewodnosci. Stad konieczne jest  opracowanie
wiarygodnyeh ram korekcji.

6. Metodologia elektryczna: ramy ekspervmentalne, korekcja FEM oraz korekeja
ML
6.1.  Zbidér danych ekspervmentalnych i protokol pomiarowy

Fomiary elektryczne przeprowadzono prey uzyciu dedvkowanego stanowiska 4PP
zbudowanego w trakcie prac doktorskich. Wykorzystano 7rodla pradowe Keithley oraz



nanowoltomierz do pomiaru odpowiedz napieciowej przy kontrolowanej iniekcji pradu.
Zbior danych obejmuje 553 pomiary w zroznicowanych warunkach obejmujacych wymiary
probki, pozycje sond oraz rotacje prabki. Probki obejmuja nieregularne czworokatne
warstwy ITO osadzane na podtozach szklanych oraz prabki metaliczne (Cu, W, Ni, Fe, Sn). Dla
probek ITO pomiary wykonywano w wielu pozycjach A, - A, i powtarzano po
systematycznych rotacjach probki przeciwnie do ruchu wskazowek zegara, co umozliwia
uchwycenie wielu rezimow efektow brzegowych, Dla prébek metalicanych pomiary
wykonano jednokrotnie w okreslonych pozycjach sond hez rotacji.

Zmienne wejsciowe ML obejmujg wymiary probki Ly, Ly, Ly, Ly, przekatna Lidiag.) -
wspohrzedne potozema sond Ly, Ly, oraz previozony prad /.

6.2.  Ramy korekcji FEM

Wocelu wahdac) 1 korekep efektow geometryeenyeh opracowano trojwymiarowy model
FEM w COMSOL Multiphysics. Symulacje odtwarzaja geometric cksperymentalng:
cienkg przewodzgca probke na  dielektryeznym  podlozu osadzona w powietrzu.
Wyznaczono rozklady potencjalu elekiryeenego dla roznyeh potozen sond, co wizualnie
pokazuje. jak znieksztalcenia pradu rosng w poblizu krawedzi. FEM dostarcza
wspotezynnik  korekeyjny na  podstawie relacji pomiedzy  symulowana pozorna
przewodnoscia a,,,,,a preewodnoscia intrinsie a,. dajac FEM-korvegowana przewodnosd:

]
Tepm = Texp-
rgrm

i
Rozprawa pokazuje, 7e apgy konsekwentnie #bliza sie do g, co potwierdza poprawnosc
zyeznego podejscia korekeyjnego,

6.3.  Ramy korckeji ML i definicja®
W celu opracowania podejscia korekeyinego opartego wylacznie na ekspervimencie,
rozprawa wprowadeza slormulowanie ML definiujgee clagla zmienna celu @, co umozliwia
uczenie regresyjne mimo ogranmczonej liczby roznych wartosei EC. Korzystajac 7 idealne
zaleznosci analityczne] pomigdzy pradem. napieciem | przewodnoscia w prostokatne
geometni 4PP, rozprawa definiuje model ML jako:
FM l.[L1 ' LE- L;i- Lq-r ‘r‘diﬂg.- Lha L::- ” = 8,
a nastepnie oblicza przewodnost wyznaczong z ML przez:
In (2)
oML = 2avd
Takie sformulowane przeksztatca problem 7 dyskretne) predvkeji klas przewodnosci na
claggte zadanie regres)i fizveznie uwarunkowane).
Analiza korelacji rang Spearmana dla zbioru elektrveznego potwierdza, e prad I'ma
najsilniejsza monotoniczng relacje z (1, = 0.96), zgodnic z powyzszg konstrukeja.
Wybrano Random Forest regression i zoptymalizowano poprzez ewaluacje 170 kombinacji
hiperparametrow. Najlepszy model (Model ‘a’) zidentylikowano na podstawie metryk
walidac)i krzyzowe),
7. Wyniki elektryezne: poréownanie FEM vs ML oraz predykeja EC
Rozprawa pordownuje wyniki skorygowane FEM i wyniki uzyskane metoda ML zardwno dla
prabek metalicznych, jak 1 ITO, wykorzystujac analize Relative Difference percentage (RD%)
oraz rozklady reszt. Oba podejscia wykazuja wysoka skutecenosd w trudnych warunkach
pomiarowych, celowo skoncentrowanych na regionach brzegowych, gdzie artefakty sa
najsilniejsze.




Dla probek metalicznyeh FEM wykazuje $rednie RD% rdwne +5.66%. natomiast ML
—3.15%. przy podobnej zmiennosci. Oznacza 10, 7e oba podejscia sa porownywalnie
wiarygodne, lecz charakteryzuja si¢ przeciwnymi kierunkami obciazenia bledu (bias). Dla
probek 1TO FEM wykazuje srednic RD% rowne —4.30%. a ML —2.93%, przy ceym ML
demonstruje wezsze rozklady bledow.,

Koncowe porownanie EC dla dziewigciu probek pokazuje, Ze predykcje ML pozostaja w
granicach okoto +15%wzeledem wartodei referencyjnych i wykazujg szezegdlnie spojna
skutecznosé dla probek 1TO. Wyniki FEM réwnies wykazujg wysokg zeodnosé, chod
zmiennosé moze rosnaé w zaleznosci od geometrii oraz warunkéow brzegowych.
Komponent elektryczny potwierdza hipoteze, ze zardwno FEM., Jak 1 ML moga skulecznie
redukowad bledy indukowane geometrig w pomiarach 4PP. FEM dostarcza korekeji
oparte) o fizvke o wysokiej interpretowalnodei. natomiast ML wykazuje silny potencjal
Jako skalowalne, wolne od symulacji ramy korekeji — pod warunkiem treningu na
dostatecznie reprezentatywnych danyeh ckspervmentalnveh.
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