Streszczenie

Wspbiczesne komponenty i systemy inzynierskie coraz czg$ciej wymagaja materiatow,
ktérych niezawodnos¢ strukturalna, odpowiedzZ elektromechaniczna i stabilnos$¢ interfejséw
sq projektowane acznie z geometria i warunkami pracy. Opierajac si¢ na charakterystyce
i modelowaniu materiatéw, niniejsza rozprawa opracowuje metody obliczeniowe
wspierajace projektowanie poprzez przewidywanie wlasciwosci materialowych i wigzanie
ich z wymaganiami na poziomie komponentu, urzadzenia i systemu. W stopach
wielosktadnikowych, ceramikach 1 polimerach piezoelektrycznych oraz interfejsach
elektroda-elektrolit w uktadach litowych wilasciwosci uzytkowe wylaniaja si¢ z hierarchii
deskryptoréw. Deskryptory te obejmuja wiazania atomowe, symetri¢ krystaliczna,
mikrostrukture i morfologie interfejséw. Zadna izolowana metoda modelowania nie
obejmuje petnego zakresu tych skal. Opracowane ramy wieloskalowe tacza modelowanie
oparte na fizyce z metodami opartymi na danych. Wiaza takze deskryptory materiatowe z
wlasciwos$ciami strukturalnymi i funkcjonalnymi poprzez jawny poSredni stan materiatu.
W stopach wielosktadnikowych zespolowe uczenie maszynowe wspiera specyfikacje
stopéw konstrukcyjnych, odwzorowujac wspdlnie sktad chemiczny i metode wytwarzania
na réwnowage twardosci i wydluzenia. Pozwala to wskaza¢ sprz¢zone obszary projektowe
zamiast izolowanych punktéw optymalnych. Sparametryzowane metoda DFT symulacje
pola fazowego wykazuja, ze dopasowanie statych sprezystosci do temperatury symulacji
zmienia przewidywana mikrostrukture uktadu Al-Cu-Ni o 18%. Wynik ten potwierdza
znaczenie spojnosci temperaturowej parametrow dla przewidywania mikrostruktury istotnego
dla projektowania procesu i komponentu. W materiatach piezoelektrycznych sie¢ neuronowa
uwarunkowana krystalograficznie przewiduje kompletny tensor piezoelektryczny ograniczony
symetrig 1 ocenia go w modelu urzadzenia metoda elementéw skoniczonych. Wybrany przez
model i optymalnie zorientowany domieszkowany AIN zwigksza przewidywana wydajnos$¢
pozyskiwania energii 9,96-krotnie wzglgdem materiatu wyjsciowego. Uzupetniajacy model
wspomagany wiedza fizyczna taczy parametry elektroprz¢dzenia i zawarto$¢ wypeltniacza z
efektywng odpowiedzia nanowtdkien PVDF/SnO,. Zwigksza takze przewidywana warto$¢
dy3 z 18 do 29 pC N~!. W interfejsach elektroda-elektrolit w uktadach litowych model pola
fazowego ze sprz¢zonymi polami odwzorowuje mechanizm wzmacniania wzrostu dendrytow
przez wierzcholek. Synteza literatury konsoliduje strategie ttumienia obejmujace aspekty
materiatlowe, interfejsowe i operacyjne w dziesig¢ wzajemnie powiazanych wskaznikow
wydajnosci i stabilnosci dla niezawodnych elektrochemicznych uktadéw energetycznych.
We wszystkich trzech obszarach powtarza si¢ wspdlna logika deskryptor-wiasciwosci,
mimo ze fizyka rzadzaca i modele r6znig si¢ w zaleznosci od materiatu. Sktad chemiczny i
przetwarzanie okreSlaja zakres osiagalnej odpowiedzi. Posredni stan materiatu przenosi tg
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informacj¢ migedzy skalami do komponentu, urzadzenia lub interfejsu. Na tym poziomie
sprzezona odpowiedz wielofizyczna okresla uzyskiwane wlasciwosci. Wyniki sprowadzono
do pigciu transferowalnych schematéw projektowych oraz fizycznie ugruntowanej
metodologii dla strukturalnych komponentéw ze stopéw, piezoelektrycznych czujnikéw i
pozyskiwaczy energii oraz elektrochemicznych uktadéw energetycznych.
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