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Tytul Rozprawy
Tytut rozprawy brzmi:

“Scale Bridging Computational and Data-Driven Design of Microstructures in Multicomponent
Alloys for Advanced Functional Materials”

Zakres Inzynierski i Przedmiot Badan

Rozprawa dotyczy metod obliczeniowych do projektowania i oceny komponentéw, ktérych
dziatanie zalezy od odpowiedzi materiatu podczas wytwarzania i eksploatacji. Material nie
jest tu analizowany jako cel sam w sobie. Jego zachowanie jest badane, poniewaz wptywa na
nos$nos$¢, odpowiedzZ elektromechaniczna, stabilno$¢ interfejsow, trwato$¢, niezawodnos¢ i1 prace
w eksploatacji.

Badania obejmuja trzy powiazane obszary projektowe. Pierwszy dotyczy specyfikacji stopéw
wielosktadnikowych dla komponentéw konstrukcyjnych i funkcjonalnych. Drugi dotyczy
przewidywania odpowiedzi elektromechanicznej w czujnikach, aktuatorach, uktadach MEMS 1
urzadzeniach do pozyskiwania energii. Trzeci dotyczy niezawodno$ci interfejséw w uktadach
litowych. W tych uktadach stabilna praca wymaga kontroli uszkodzen interfejsu i wzrostu
dendrytéw.

Wspdlnym zadaniem jest przejscie od deskryptoréw materiatowych do odpowiedzi komponentu.
Dla stopéw sa to sktad chemiczny, droga wytwarzania, stale sprezystosci i morfologia ziaren.
Dla materialéw piezoelektrycznych sa to symetria krystaliczna, sktadowe tensora, orientacja,
zawarto$¢ napetniacza, udziat fazowy i morfologia widkien. Dla interfejséw litowych sg to pola
stezenia, pola potencjatu elektrycznego, ksztalt granicy i warunki pracy.

Logika faczenia skal wiaze te deskryptory z oceng inzynierska. Sktad i proces wytwarzania
tworza posredni stan materiatu. Moze nim by¢ mikrostruktura, zorientowany tensor, morfologia
widkien albo ewoluujacy interfejs. Ten stan przenosi informacj¢ z nizszej skali do poziomu
komponentu, urzadzenia lub systemu. Nastgpnie mechanika obliczeniowa i metoda elementow
skoniczonych stuza do oceny pracy w warunkach eksploatacji.

Ujecie ma charakter interdyscyplinarny, ale jego struktura pozostaje projektowa. W pracy
wykorzystano dane materialowe, obliczenia atomistyczne, symulacje pola fazowego, uczenie
maszynowe i metod¢ elementéw skoniczonych. Narzedzia te wspieraja wybor okien sktadu i
procesu, dobdr oraz orientacj¢ materiatéw aktywnych i definiowanie celéw niezawodnosci dla
uktadéw elektrochemicznych.
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Cele i Tezy Rozprawy

Gtéwnym celem rozprawy jest opracowanie i zastosowanie metod obliczeniowych, ktére tacza
modelowanie oparte na fizyce z predykcja oparta na danych. Metody te wiaza deskryptory 1
posrednie stany materiatu z odpowiedzig strukturalng oraz funkcjonalna. W praktyce wspieraja
wybor stopu 1 procesu, projektowanie urzadzen piezoelektrycznych oraz oceng niezawodnosci
elektrochemicznych uktadéw energetycznych.

Rozprawa realizuje trzy cele szczegdtowe:

1. Opracowanie modeli taczacych skale dla stopow, ktore wspieraja specyfikacje materiatu i
procesu dla komponentéw pracujacych pod wymaganiami mechanicznymi lub funkcjonal-
nymi.

2. Modelowanie odpowiedzi piezoelektrycznej na potrzeby projektowania czujnikow, aktua-
toréw 1 urzadzen do pozyskiwania energii.

3. Ocena niestabilnos$ci dendrytycznej w interfejsach litowych oraz okreslenie celéw projek-
towych dla trwalosci, niezawodnoSci i bezpiecznej pracy.

Gltowna teza rozprawy zaktada, ze ramy laczenia skal moga tworzy¢ wiarygodne Sciezki od
deskryptoréw do wiasciwosci uzytkowych w réznych klasach materiatéw i typach komponentow.
Nie wymaga to jednego uniwersalnego modelu. Wymaga natomiast fizycznie uzasadnionych
deskryptoréw, spdjnego przenoszenia parametrow migdzy skalami i jawnego opisu posredniego
stanu materiatu.

Tezy szczegdtowe sa ukierunkowane na projektowanie. Polaczenie modeli opartych na fizyce 1
danych daje mozliwosci, ktérych pojedyncze podejScia nie zapewniaja. Deskryptory sktadu i
drogi wytwarzania moga wskazywaé zrownowazone obszary projektowe stopéw dla pracy pod
obcigzeniem. Temperaturowo skalibrowane tensory sprezystosci moga wzmacniaé symulacje
procesu. Modele petnotensorowe 1 morfologiczne moga ukierunkowac projektowanie kompo-
nentow piezoelektrycznych. Symulacja pol sprzezonych moze wyjasnia¢ wzrost dendrytow i
wspiera¢ projektowanie niezawodnych interfejsow.
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Table 1: Cele, problemy badawcze i dowody projektowe.

Cel Problem badawczy Dowéd projektowy
Specyfikacja stopu i Sktad, proces i mikrostruk- Predykcja twardoSci i wydtuzenia, okna pro-
procesu tura sa czgsto modelowane jektowania odwrotnego oraz symulacje pola
oddzielnie. fazowego z parametrami temperaturowymi.
Projektowanie kom- Wspditczynniki skalarne Predykcja tensora zgodna z symetria, analiza
ponentéw piezoelek- nie opisuja anizotropii ten- elementoéw skoniczonych i modele polimeréw
trycznych sora, morfologii, orientacji uwzgledniajace proces.
i ograniczen urzadzenia.
Niezawodnos$¢ interfe- Wzrost dendrytéw zalezy ~ Symulacja dendrytéw metoda pola fazowego
jsoéw bateryjnych od pdl transportowych, oraz wielokryterialna mapa trwatosci i nieza-
elektrycznych i migdzyfa- wodnosci.
zowych.

Metodyka Obliczeniowa

Metodyka obejmuje cztery grupy metod. Razem wspieraja one taficuch od procesu do odpowiedzi
uzytkowe;j.

Modele oparte na danych zapewniaja szybka predykcje wtasciwosci. AlloyManufacturingNet
odwzorowuje skfad stopu i droge wytwarzania na rdwnowage twardoSci oraz wydtuzenia
potrzebna do specyfikacji konstrukcyjnej [P-I]. PiezoTensorNet przewiduje kompletny ten-
sor piezoelektryczny zgodny z symetrig dla oceny urzadzeniowej [P-I1]. PGMLpiezo przewiduje
efektywna odpowiedz nanowtdkien PVDF/SnO; na podstawie deskryptoréw procesu i morfologii
[P-V].

Obliczenia atomistyczne i pierwszorzgdowe dostarczaja parametrow nizszej skali. Obliczenia
DFT dostarczaja tensoréw sprezystosci dla symulacji pola fazowego Al-Cu-Ni [P-III]. Symulacje
dynamiki molekularnej nanoindentacji wiaza dodatek Nb w CoCrNiNb, z lokalnym oporem na
odksztatcenie [P-I].

Symulacje pola fazowego opisuja ewoluujace stany posrednie. PodejsScie informowane obliczeni-
ami DFT przewiduje ewolucje faz w uktadzie Al-Cu-Ni w warunkach istotnych dla procesu.
Model pdl sprzgzonych opisuje osadzanie litu i wzrost dendrytéw. W obu przypadkach ewoluu-
jaca mikrostruktura lub granica migdzyfazowa jest poSrednim stanem materiatu.

Analiza elementéw skoficzonych sprawdza, czy przewidziane zmiany materialowe daja uzyteczna
odpowiedZ urzadzenia. Analizy wykonano dla zorientowanych belek piezoelektrycznych AIN
oraz dla elastycznych urzadzenn PVDF/SnO,.
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Badania stopéw wykazuja, ze sklad i droge wytwarzania nalezy specyfikowaé wspdlnie dla
odpowiedzi konstrukcyjnej. Sam sktad nie okresla koncowej odpowiedzi mechanicznej. Proces
tworzy posredni stan materiatu, ktéry kontroluje wtasciwosci pod obcigzeniem.

AlloyManufacturingNet przewiduje twardos¢ i wydtuzenie przy uzyciu deskryptoréw sktadu
oraz drogi wytwarzania [P-I]. Bezwymiarowa funkcja celu wskazuje zrownowazone obszary
projektowe. Dzigki temu nie wybiera si¢ uktadu, ktéry poprawia jedng wtasciwos¢ kosztem
drugie;j.

Predykcje wskazuja, ze uktady pochodne ZrHfNb maja rozdzielone regiony wysokiej twardosci
i wysokiej plastyczno$ci. Uktady pochodne VNbTa maja szersze zréwnowazone okno projek-
towe. Obiecujace obszary obejmuja migdzy innymi Mog 3(VNbTa)( 7 oraz wybrane kandydaty
modyfikowane Cr-W.

Analiza CoCrNiNb, sprawdza trend wzdtuz jednej osi sktadu. Wzrost zawarto$ci Nb zwigksza
twardo$¢. Wydluzenie najpierw maleje, a nastgpnie czgsciowo si¢ odbudowuje. Zréwnowazony
obszar znajduje si¢ blisko CoCrNiNbg¢. Symulacje nanoindentacji wskazuja, ze probka z
Nb stawia wigkszy opor penetracji niz CoCrNi. Wynik ten taczy predykcje wiasciwosci z
mechanizmem odksztatcenia w skali atomowe;j.

Badanie pola fazowego Al-Cu-Ni uzupetnia tg Sciezke o etap procesu [P-III]. W tym kroku state
sprezystosci z obliczen DFT przeniesiono do opisu mezoskopowego. Tensory skalibrowane do
723 K zmieniaja przewidywana powierzchnig¢ ziarna o 18,18% w poréwnaniu z parametrami z 0
K. Wynik ten wspiera stosowanie w symulacjach procesu parametréw zgodnych z temperatura
wytwarzania.

Badanie korozji addytywnie wytwarzanej stali superduplex rozszerza logike sktad-proces na
trwato$¢ powierzchniowa [P-VI]. Wykorzystuje deskryptory obrébki cieplnej i sktadu do oceny
odpornosci korozyjnej komponentéw wytwarzanych metoda LPBF. Praca dotyczaca obrébki
cieplnej taczy takze Sciezki post-processingu z odpowiedzia wytrzymatosciowo-ciagliwa [P-VII].

Odpowiedz Urzadzen Piezoelektrycznych

Badania piezoelektryczne wykazuja, ze wspéiczynniki skalarne nie wystarczaja do projektowa-
nia komponentéw. OdpowiedzZ urzadzenia zalezy od pelnego tensora, orientacji, wlasciwosci
sprezystych i dielektrycznych, geometrii, warunkéw brzegowych oraz obwodu elektrycznego.

PiezoTensorNet przewiduje pelny tensor piezoelektryczny zgodny z symetria [P-11]. Klasyfikator
grup punktowych kieruje kandydat do modutu regresji wtasciwego dla danej symetrii. Predykcja
obejmuje tylko te sktadowe tensora, ktére sa dozwolone przez symetri¢. Dzigki temu wynik jest
fizycznie dopuszczalny i moze zosta¢ obrécony do uktadu urzadzenia.

Ekranowanie wskazuje AIN domieszkowany B-Er jako obiecujacy kandydat do oceny na
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poziomie urzadzenia. W poblizu sktadu By 3ErysAlp,N norma tensora enoq osiaga 4,37 C
m~2. Dla AIN bez domieszkowania warto§é wynosi 1,67 C m—2. Obrét tensora wskazuje
korzystne orientacje. Symulacja belki metoda elementéw skonczonych wskazuje, ze zopty-
malizowany i zorientowany kandydat moze zwigkszy¢ symulowana moc pozyskiwania energii
9,96-krotnie wzgledem materialu bazowego.

Badanie PVDF/SnO, dotyczy elastycznych urzadzen piezoelektrycznych przy ograniczone;j
liczbie danych [P-V]. Laczy warunki elektroprzgdzenia, zawarto$¢ napetniacza, Srednice wiokien,
udziat fazowy 1 efektywna odpowiedz piezoelektryczna. Przewidywana warto$¢ d3z wzrasta z 18
do 29 pC N~! dla zoptymalizowanych warunkéw wytwarzania.

Symulacje elementéw skonczonych wykazuja, ze architektura urzadzenia wptywa na odpowiedz
uzytkowa. Pasywne pozyskiwanie energii daje Srednia moc 0,359 nW. Uktad P-SSHI zwigksza
jado 1,251 nW. W trybie aktuatora boczne ograniczenia zwigkszaja skok osiowy z 44,41 nm
do 69,60 nm. Wzrost wynosi okoto 57%. Wyniki wspieraja taczne projektowanie procesu,
morfologii, obwodu i warunkéw brzegowych.

Niezawodnos$¢ Interfejsow Litowych

Badanie interfejséw litowych koncentruje si¢ na niezawodnos$ci uktadéw energetycznych [P-IV].
Dendryty moga zuzywac materiat aktywny, uszkadza¢ interfejs i powodowac zwarcia. Ich wzrost
zalezy od sprzezonych pdl transportowych, elektrycznych 1 migdzyfazowych.

W modelu pola fazowego granica lit-elektrolit jest ewoluujacym rozmytym interfejsem. Parametr
porzadku, pole stgzenia i pole potencjatu elektrycznego sa rozwiazywane razem. Niewielka
wypuklos¢ lokalizuje pola. Osadzanie przyspiesza wtedy na wierzchotku. Rosnacy wierzchotek
jeszcze silniej skupia lokalne sity napgdowe. Powstaje sprz¢zenie zwrotne migdzy geometria,
transportem i osadzaniem elektrochemicznym.

Praca przegladowa przektada ten mechanizm na cele projektowe [P-1V]. Strategie materialowe,
migdzyfazowe i operacyjne pogrupowano w dziesig¢ sprzgzonych wskaznikow. Obejmuja
one transport, sztywnoS$¢, gestos¢ pradu, sprawnosé, gestosé defektéw, retencje pojemnosci i
stabilnoS¢ temperaturowa. Takie ujecie traktuje ttumienie dendrytéw jako wspdlng przestrzen
projektowa, a nie jako zbidr niezaleznych usprawnien.

Perspektywiczne Ekranowanie Komponentéw Aktywnych

Rozprawa zawiera takze perspektywiczne badanie przesiewowe. Pule kationéw pochodzace
ze stopOw wykorzystano do poszukiwania tlenkéw i azotkéw o odpowiedzi elektromechan-
icznej, dielektrycznej i polarnej. Ten fragment zawgza przestrzen poszukiwan dla przyszitych
komponentéw aktywnych, ale nie jest przedstawiany jako zweryfikowany projekt materiatu.

Ekranowanie taczy przestrzen kationdw metali przejSciowych z regutami symetrii z badania
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tensora piezoelektrycznego. Obszary tlenkowe Nb-Ti-Zr oraz Nb-Ta-Ti pojawiaja si¢ jako
obiecujace. Mapy ujawniaja takze kompromisy. Szersza przerwa energetyczna zwykle wiaze si¢
z nizsza polaryzacja spontaniczng. Odpowiedz elektromechaniczna ma tendencj¢ do nasycania
si¢ przy wysokiej przenikalnoSci. Wynikiem uzytecznym projektowo jest wigc zrOwnowazone
okno Pareto, a nie maksimum pojedynczej wlasciwosci.

Whioski

Rozprawa wykazuje, ze zachowanie materialu mozna wiaczy¢ do obliczeniowych procedur
projektowych, gdy deskryptory nizszej skali sa powiazane z odpowiedzia komponentu przez
jawny stan posredni.

Dla stopéw konieczna jest wspdlna specyfikacja sktadu i procesu. Réwnowaga twardosci i
wydtuzenia nie moze by¢ wiarygodnie przewidywana tylko na podstawie sktadu. Wazne sa takze
temperaturowo zgodne tensory sprezystosci, poniewaz zmieniaja przewidywana mikrostrukturg
podczas symulacji procesu.

Dla komponentéw piezoelektrycznych potrzebna jest pelna informacja tensorowa. Symetria,
orientacja, morfologia, warunki brzegowe i obwody elektryczne wspdlnie okreslaja odpowiedz
uzytkowa.

Dla interfejséw bateryjnych ttumienie dendrytéw wymaga uwzglednienia pdl sprzezonych. Sta-
bilna praca wymaga wspélnych celéw dla materiatu, interfejsu, jakoSci wytwarzania i warunkow
eksploatacji.

We wszystkich obszarach wktad rozprawy polega na opracowaniu Sciezek obliczeniowych,
ktére przeksztafcaja informacje materiatowa w predykcje odpowiedzi uzytkowej. Sciezki te
wspieraja specyfikacje komponentu, oceng pracy w eksploatacji 1 projektowanie zorientowane na
niezawodnos¢, bez traktowania charakterystyki materiatowej jako odrgbnego celu.
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Wkiad Wilasny

Ta czg$¢ podsumowuje rolg kandydata (Sachin Poudel) w siedmiu publikacjach. Obejmuje
pozycje¢ publikacyjna, udziat procentowy, role CRediT oraz gtéwne zadania wykonane przez
kandydata. Podpisane o§wiadczenia o wktadzie sa czg¢Scia dokumentacji rozprawy.

Publikacja I [P-I]

Pozycja: Pierwszy. Wklad: 51%.
CRediT roles: Conceptualization, methodology, software, investigation, formal analysis, validation, data
curation, visualization, funding acquisition, writing: original draft.
Ujat specyfikacje stopu konstrukcyjnego jako wspSlny wybdr sktadu i drogi wytwarzania dla wymagar
twardoSci oraz wydluzenia.

Umozliwit predykcje i projektowanie odwrotne z uzyciem uporzadkowanych danych dla wielu drég
wytwarzania oraz funkcji celu F(x,y).

Zastosowal fizycznie uzasadnione deskryptory (AB, AG, VEC), aby zachowa¢ interpretacj¢ mechan-
iczna.

Powiazal trendy wtasciwosci z atomistycznymi mechanizmami odksztalcenia w symulacjach nanoin-
dentacji CoCrNiNb, oraz prowadzit przygotowanie tekstu, rysunkéw i finansowania.

Publikacja II [P-1I]

Pozycja: Pierwszy i Korespondencyjny. Wktad: 61%.

CRediT roles: Conceptualization, methodology, software, investigation, formal analysis, validation, data
curation, visualization, writing: original draft.

Wspierat dobér materiatu dla czujnikéw i uktadéw do pozyskiwania energii przez potaczenie petnych
tensorow piezoelektrycznych z ukierunkowanymi modelami elementéw skonczonych.

Zapewnil fizycznie dopuszczalne wyniki tensorowe przez hierarchiczny klasyfikator grup punktowych,
regresory zalezne od symetrii, deskryptory krystalograficzne i metryke epoq-

Wskazal AIN domieszkowany B-Er jako gtéwnego kandydata dla uktadéw MEMS, pokazat 9,96-
krotny przewidywany wzrost mocy i prowadzil przygotowanie tekstu oraz rysunkéw.


https://doi.org/10.1016/j.engappai.2024.107902
https://doi.org/10.1016/j.apenergy.2024.122901
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Publikacja III [P-I1I]

Pozycja: Pierwszy i Korespondencyjny. Wklad: 65%.

CRediT roles: Conceptualization, methodology, software, investigation, formal analysis, validation, data
curation, visualization, writing: original draft.
Potraktowal ewolucje faz Al-Cu-Ni jako problem projektowania procesu wymagajacy predykcji
mikrostruktury zgodnej z temperatura.
Umozliwit mezoskopowa symulacj¢ przez implementacj¢ modelu pola fazowego w MOOSE i prze-
niesienie skalibrowanych statych sprezystosci z obliczen DFT.
Okreslit 18% réznice morfologii wzgledem parametréw z O K, ustalil procedure transferu
atomistyczno-mezoskopowego oraz prowadzit interpretacje, rysunki i tekst.

Publikacja IV [P-1V]

Pozycja: Drugi i Korespondencyjny. Wklad: 35%.
CRediT roles: Methodology, investigation, formal analysis, validation, visualization, writing: review &
editing.
Stormutowat cele niezawodnosci dla litowych uktadéw energetycznych przez wspéttworzenie mapy
dzialan ograniczajacych wzrost dendrytow.
Odwzorowal mechanizmy degradacji na strategie materialowe, migdzyfazowe i operacyjne.
Uporzadkowat rozproszone strategie ttumienia dendrytow w dziesi¢é sprzgzonych wskaznikéw wyda-
jnosci i stabilnoSci.
Wspéttworzyt czesci dotyczace modelowania i interfejséw bateryjnych, przygotowat rysunki i wiaczyt
wyniki pola fazowego do narracji przegladowe;.

Publikacja V [P-V]

Pozycja: Pierwszy i Korespondencyjny. Wklad: 50%.

CRediT roles: Conceptualization, methodology, software, investigation, formal analysis, validation, data
curation, visualization, project administration, funding acquisition, writing: original draft.
Sformutowal problem projektowania elastycznych czujnikéw, aktuatoréw i uktadéw do pozyskiwania
energii przy ograniczonej liczbie danych.
Potaczyt warunki elektroprzgdzenia, zawartos¢ SnO;, morfologie i efektywna odpowiedZ PVDF.
Przeksztalcit rozproszone dane literaturowe w uporzadkowany zbiér modelowy z uzyciem analizy
literatury i deskryptoréw procesu.
Ocenit przewidywana poprawe diz w symulacjach urzadzeniowych FERRET oraz prowadzit tekst,
zarzadzanie projektem, rysunki i finansowanie.

Publikacja VI [P-VI]

Pozycja: Drugi i Korespondencyjny. Wkiad: 14%.


https://doi.org/10.1016/j.ijsolstr.2024.112894
https://doi.org/10.1016/j.ensm.2026.105000
https://doi.org/10.1016/j.susmat.2026.e02008
https://doi.org/10.1007/s12540-026-02369-4
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CRediT roles: Conceptualization, methodology, software, data curation, visualization, writing: review &
editing.
Wspierat specyfikacje¢ odpornosci korozyjnej dla komponentéw SDSS 2507 wytwarzanych metoda
LPBFE.

Odwzorowat wptyw obrébki cieplnej i sktadu przez deskryptory wrazliwe na proces, w tym cechy
PREN-temperatura oraz T X t, w przeplywie Matminer/Magpie.

Wspéttworzyt reprezentacje stabilnosci fazowej SPER, kuracj¢ danych, walidacjg, rysunki i interpre-
tacje.

Publikacja VII [P-VII]

Pozycja: Drugi i Korespondencyjny. Wkiad: 25%.
CRediT roles: Conceptualization, software, formal analysis, data curation, visualization, writing: review
& editing.
Wspierat dobér obrébki po procesie L-PBF dla komponentéw 2507 przez powiazanie $ciezek obrébki
cieplnej z odpowiedzia wytrzymato$ciowo-ciagliwa.
Przygotowat oprogramowanie analityczne i uporzadkowany zbioér danych uzyty do interpretacji
procesu, rysunkéw i korekty manuskryptu.


https://doi.org/10.1016/j.mtla.2026.102799
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