Silesian
University
of Technology

Politechnika Slaska
Wydzial Mechaniczny Technologiczny

Katedra Materiatéw Inzynierskich i Biomedycznych

ROZSZERZONE STRESZCZENIE

Towards Digital Twins for Quantifying Laser-Microstructure Interface in Multicomponent

Alloys Using Thermodynamic Tensor Model

mgr inz. Upadesh Subedi

Dyscyplina naukowa: Inzynieria materiatowa

Promotor: dr hab inz. Tomasz TansKi, prof. PS

Promotor pomocniczy: dr inz. Anil Kunwar

Politechnika Slaska

Wydziat Mechaniczny Technologiczny

Gliwice, 2026



SPIS TRESCI

Streszczenie graficzne . . . . . ... L. Lo e
Rozszerzone streszczenie . . . . . . . . ... o
1 Zakres rozprawy doktorskiej . . . . . . . . . ... L
2 Celerozprawy doktorskiej . . . . . . . . .. .. Lo

2.1 Cele szczegbtowe i tezarozprawy . . . . . . . . . . . o ..o ..

3  Opisprzedmiotubadafi . . . . . . .. ...

3.1 Interfejs laser-mikrostruktura (Z-.Z) . . ... . ... ... ... ...
3.2 Wielofizyczne modelowanie metodg pola fazowego . . . . . . . . . ..
3.3 Termodynamiczna reprezentacja tensorowa . . . . . . . . . . . . . . ..
34 Uczenie maszynowe oparte na fizyce . . ... ... ... ........

4  Gléwnametodologia . . . . . . . . ...

5 Giéwnewynikiidyskusja . . . . . ... L oL

5.1 Rekonstrukcja tensorowa ewolucji mikrostruktury . . . . .. ... ...
5.2 Laserowo indukowany wzrost fazy migdzymetaliczne Ti;Cu w Cu,(Ti-
6AL-AV)y . .
5.3 Predykcja ewolucji mikrostruktury w przestrzeni jawnej . . . . . . . . .
54 Nieizotermiczne wielofazowe modelowanie pola fazowego . . . . . . .
5.5 Wirtualne ramy cyfrowego blizniaka oparte na U-Net . . . . . . . . ..

6  Publikacje autora i szczegéty wktadu . . . . . . .. ..o oo
7 Giéwnewnioski . . . . ...
8  Perspektywy dalszychbadann . . . . . .. ... ... ... ... ... ... ...,

Literatura . . . . . . . .



STRESZCZENIE GRAFICZNE

Q"

3%
10
2 |os

: @

_)\\JJKL/@ bar

IW ;»_E

n: FCC

Multiphysics Simulations

Shapé Index

Blobs

“atm oo detection
Error Quant.

VelNet
PhaseNet

2 3
kS ®
RMSE

Physics Guided
Machine Learning




ROZSZERZONE STRESZCZENIE

1 Zakres rozprawy doktorskiej

Laserowe wytwarzanie przyrostowe oraz laserowa obrobka powierzchni stopdw metalicznych obej-
muja zlozone, wzajemnie sprzezone zjawiska cieplne, chemiczne, fazowe i hydrodynamiczne. W
trakcie oddzialywania wiazki laserowej z materialem lokalne dostarczanie energii prowadzi do po-
wstawania silnych gradientoéw temperatury, intensywnego topnienia i krzepnigcia, wzajemnej dy-
fuzji sktadnikéw, reakcji migdzyfazowych, przeptywu ciektego metalu w jeziorku oraz przemian
fazowych. W przypadku stopéw wielosktadnikowych procesy te staja si¢ jeszcze bardziej ztozone,
poniewaz ewolucja mikrostruktury zalezy nie tylko od parametrow procesu laserowego, lecz réw-
niez od sktadu chemicznego stopu, lokalnej stabilnosci termodynamicznej faz, kinetyki dyfuz;ji
pierwiastkéw oraz ewolucji granic migdzyfazowych. Zakres rozprawy obejmuje modelowanie, ilo-
Sciowy opis, kompresj¢ danych, rekonstrukcje oraz predykcje¢ interfejsu laser-mikrostruktura (.£’-
) w uktadach stopowych. W niniejszej pracy interfejs .Z-.# nie jest rozumiany wylacznie jako
geometryczna granica rozdzielajaca obszary materiatu. Traktowany jest jako dynamiczna strefa, w
ktérej wspotewoluuja ewolucja pola temperatury, sktad fazowy, rozktad stezen sktadnikéw, roz-
ktad energii swobodnej, procesy dyfuzyjne, reakcje migdzyfazowe oraz przeptyw cieklego me-
talu w jeziorku. W rozprawie opracowano ramy obliczeniowe integrujace termodynamicznie uwa-
runkowane modelowanie metoda pola fazowego, tensorowa reprezentacj¢ ewolucji mikrostruktury
oraz metody uczenia maszynowego uwzgledniajace prawa fizyki. Elementy te potaczono w spdjna
Sciezke badawcza prowadzaca do rozwoju cyfrowych blizniakéw dla laserowo przetwarzanych sto-
pow wielosktadnikowych.

Zakres naukowy rozprawy zostal przedstawiony w pigciu tematycznie powigzanych publikacjach
stanowiacych jej podstawe. Artykut I [1] po§wigcono opracowaniu tensorowego opisu oraz rekon-
strukcji danych dotyczacych ewolucji mikrostruktury w uktadzie Ti-Cr, wygenerowanych metoda
pola fazowego. Artykut II [2] taczy badania eksperymentalne, analiz¢ cieplna oparta na metodzie
elementéw skonczonych oraz modelowanie metoda pola fazowego w celu opisu wzrostu migdzy-
metalicznej fazy Ti;Cu indukowanego oddziatywaniem lasera w uktadzie Cu,(Ti-6Al-4V),. Arty-
kut IIT [3] przedstawia opracowanie modelu Conv-LSTM przeznaczonego do dtugoterminowego
prognozowania ewolucji mikrostruktury bezposrednio w przestrzeni fizycznej. Artykut IV [4] pre-
zentuje nieizotermiczny, wielofazowy model pola fazowego opisujacy oddzialywanie jeziorka cie-
ktego metalu z ziarnami migdzymetalicznej fazy TizAu w ukladzie Ti-Au. Artykut V [5] przedsta-
wia architekture U-Net wspomagana modelem pola fazowego, przeznaczong do uczenia morfologii

jeziorka ciekltego metalu oraz pdl predkosci dla réznych profili wiazki laserowej i réznych postaci
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funkcji energii swobodnej w jednosktadnikowym uktadzie Au.

F.acznie prace te tworza spdjne ramy obliczeniowe opisu obszaru interakcji laser-mikrostruktura
(&L-. ), rozpatrywanego z trzech wzajemnie uzupetniajacych sig¢ perspektyw. Po pierwsze, wie-
lofizyczne modelowanie metoda pola fazowego zapewnia fizycznie uzasadniony opis pol tem-
peratury, sktadu chemicznego, przemian fazowych oraz przeptywu cieklego metalu. Po drugie,
tensorowy opis danych umozliwia efektywne przechowywanie, kompresj¢ i rekonstrukcje wyso-
kowymiarowych danych mikrostrukturalnych oraz ich analiz¢ w postaci uporzadkowanej struktury
danych. Po trzecie, modele uczenia maszynowego umozliwiaja szybkie prognozowanie ewolucji
mikrostruktury oraz jeziorka ciektego metalu z zachowaniem informacji przestrzennej i charakteru
oddziatywan migdzyfazowych.

Rozprawa dotyczy zatem zaréwno fizycznych aspektow laserowo indukowanej ewolucji mikro-
struktury, jak 1 zagadnien obliczeniowych zwiazanych z opisem, reprezentacja danych oraz pro-

gnozowaniem tej ewolucji w ztozonych uktadach materialowych.

2 Cele rozprawy doktorskiej

Gltéwnym celem rozprawy jest opracowanie termodynamicznie uwarunkowanych ram obliczenio-
wych do iloSciowego opisu i prognozowania sprz¢zenia laser-mikrostruktura w wielosktadniko-
wych uktadach stopowych poprzez integracj¢ modelowania metoda pola fazowego, tensorowego
opisu danych mikrostrukturalnych oraz metod uczenia maszynowego uwzgledniajacych prawa fi-
zyki. Cel ten wynika z potrzeby opisu ewolucji mikrostruktury podczas obrébki laserowej nie tylko
za pomoca pojedynczych wielkoSci skalarnych, takich jak maksymalna temperatura czy glebo-
kos¢ jeziorka cieklego metalu, lecz z wykorzystaniem petnych pdl przestrzenno-czasowych. W
rozprawie analizowane sa zatem takie zmienne polowe, jak temperatura, rozktad fazowy, sktad
chemiczny, parametry porzadku, predkos¢ przeptywu w jeziorku ciektego metalu, wzrost faz mig-
dzymetalicznych oraz morfologia granic migdzyfazowych. Zmienne te sa wyznaczane za pomoca
symulacji wielofizycznych, zapisywane w postaci tensorowej oraz wykorzystywane jako dane za-

chowujace interpretowalnos¢ fizyczna w procesie prognozowania ewolucji mikrostruktury.

2.1 Cele szczegotowe i teza rozprawy

W realizacji celu gtéwnego rozprawy szczegdlng uwage poswigcono modelowaniu laserowo indu-
kowanego rozdziatu faz, wzajemnej dyfuzji sktadnikéw, wzrostu faz migdzymetalicznych, ewolu-
cji jeziorka ciektego metalu oraz przemian fazowych z wykorzystaniem metody pola fazowego 1
metody elementéw skoriczonych. Istotnym elementem badan byta rowniez reprezentacja uzyska-

nych pél przestrzenno-czasowych w postaci danych tensorowych przeznaczonych do kompresji,



rekonstrukcji i analizy. Ponadto przeprowadzono iloSciowa charakterystyke cech migdzyfazowych
i morfologicznych z wykorzystaniem deskryptoréw podobienstwa, ksztaltu, geometrii jeziorka cie-
ktego metalu, grubosci warstw migdzymetalicznych, liczby Lewisa oraz pozycyjnego opdznienia
czasowego. Opracowano rowniez modele uczenia maszynowego przeznaczone do prognozowania
mikrostruktury, stanu fazowego oraz pdl predkosci przeptywu w jeziorku cieklego metalu bezpo-
Srednio w domenie przestrzenne;.

Teza rozprawy zaktada, ze termodynamicznie spdjne dane pochodzace z symulacji wielofizycz-
nych, zapisane w postaci tensorowej 1 wykorzystane w modelach uczenia maszynowego, moga
zachowywac oraz umozliwia¢ prognozowanie przestrzennych, czasowych i migdzyfazowych cech
laserowo indukowanej ewolucji mikrostruktury. Takie zintegrowane podejscie stanowi podstawe
rozwoju modeli cyfrowych bliZniakéw przeznaczonych do opisu i prognozowania sprzgzenia laser-

mikrostruktura w wielosktadnikowych uktadach stopowych.

3 Opis przedmiotu badan
3.1 Interfejs laser-mikrostruktura (Z-.#)

Przedmiotem badan rozprawy jest obszar interakcji .Z-.# w uktadach stopowych, obejmujacy
sprze¢zone oddzialywanie pola laserowego, pola temperatury oraz ewoluujacej mikrostruktury. Ob-
szar ten powstaje i ulega ciaglej transformacji podczas obrobki laserowej, gdy poruszajace si¢
zrodlo ciepta generuje lokalne, silnie niejednorodne pole temperatury, inicjujac tworzenie, wWzrost,
rozpuszczanie oraz migracj¢ granic fazowych. W niniejszej rozprawie obszar interakcji .Z-.# ro-
zumiany jest jednocze$nie jako uktad fizyczny oraz jako obiekt reprezentacji danych. W sensie
fizycznym obejmuje on strefg koncentracji granic migdzyfazowych, gradientéw sktadu chemicz-
nego, gradientéw temperatury oraz reakcji migdzyfazowych. W sensie informacyjnym stanowi
natomiast fragment uktadu, ktérego morfologia i dynamika musza zosta¢ zachowane w danych
obliczeniowych, a nast¢gpnie poprawnie odwzorowane i przewidywane przez modele predykcyjne.
Podczas obrébki laserowej pole temperatury jest pierwszym polem bezposSrednio ksztattowanym
przez zewngtrzne parametry procesu, takie jak moc lasera, gestoS¢ mocy, predkos¢ skanowania,
promien wiazki oraz jej rozktad przestrzenny. OdpowiedZ mikrostrukturalna nie nastgpuje jednak
natychmiastowo po zmianie pola cieplnego. Ewolucja faz, dyfuzja chemiczna, tworzenie faz mig-
dzymetalicznych oraz ruch jeziorka cieklego metalu moga by¢ przesunigte wzgledem propaguja-
cego si¢ frontu cieplnego. Z tego wzgledu istotng czgs$¢ rozprawy stanowi iloSciowa ocena réznic
pomigdzy frontem cieplnym a frontem fazowym lub chemiczno-dyfuzyjnym. Zjawisko wyprze-
dzania i opdznienia pomigdzy frontami cieplnymi i fazowymi, kwantyfikowane za pomoca liczby

Lewisa oraz pozycyjnego opdznienia czasowego, przedstawiono Rysuneku 1.
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Rysunek 1. Dynamika wyprzedzania i opdZnienia pomig¢dzy frontami cieplnymi i fazowymi [4].
3.2 Wielofizyczne modelowanie metoda pola fazowego
Metoda pola fazowego stanowi gtéwna fizycznie uzasadniong podstawg modelowania w rozprawie.

Umozliwia opis ewolucji faz 1 interfejsow przy uzyciu ciagtych zmiennych polowych. Zmienne
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Rysunek 2. Wielofizyczny przeptyw pracy taczacy termodynamike, modelowanie tensorowe, ucze-
nie maszynowe 1 rozw0j cyfrowego blizniaka. (wtasna praca autora)



zachowane, takie jak sktad, sa opisywane réwnaniami typu konwekcyjno-dyfuzyjnego lub Cahn-
Hilliarda, natomiast zmienne niezachowane, takie jak parametry porzadku, sa opisywane row-
naniami typu Allena-Cahna. Sita napgdowa ewolucji jest energia swobodna uktadu, zalezna od
sktadu, temperatury, stanu fazowego i energii migdzyfazowe;j.

W uktadzie Ti-Cr symulacje pola fazowego wykorzystano do generowania danych opisujacych
ewolucje mikrostruktury zwiazang z rozdziatem faz oraz efektami elasto-chemicznymi. Otrzymane
pola mikrostrukturalne potraktowano jako wysokowymiarowe tensory, ktére nastgpnie poddano
rozrzedzaniu, dekompozycji oraz rekonstrukcji. W uktadzie Cu,(Ti-6Al-4V), analiz¢ przeptywu
ciepla metoda elementéw skonczonych sprzezono z modelowaniem pola fazowego w celu okre-
Slenia warunkéw termodynamicznych sprzyjajacych wzrostowi fazy migdzymetalicznej TioCu. W
uktadzie Ti-Au opracowano nieizotermiczny, wielofazowy model pola fazowego umozliwiajacy
analiz¢ sprzg¢zenia pomigdzy tworzeniem jeziorka ciektego metalu, interdyfuzja, wzrostem ziaren
Tiz Au, transportem ciepla oraz przeptywem ptynu. Z kolei w jednosktadnikowym uktadzie Au mo-
del pola fazowego sprzgzono z transportem ciepta i przeptywem w jeziorku ciektego metalu, aby
poréwnac wptyw réznych profili wigzki laserowej: Gaussian, Flat-Top, Ring oraz Bessel.
Wspdlng cecha przeprowadzonych badan jest wykorzystanie zaleznych od temperatury, a w uza-
sadnionych przypadkach réwniez zaleznych od sktadu chemicznego, informacji termodynamicz-
nych. Energia swobodna uktadu nie jest w rozprawie traktowana jako wytacznie matematyczne
uproszczenie, lecz jako fizycznie uzasadniona sita napgdowa determinujaca stabilnos¢ faz, kine-
tyke przemian oraz ruch granic migdzyfazowych. Ogdlne powiazanie metodologiczne pomigdzy
termodynamika, wielofizycznym modelowaniem metoda pola fazowego, reprezentacja tensorowa,

uczeniem maszynowym oraz rozwojem cyfrowych blizniakéw podsumowano na Rysunku 2.

3.3 Termodynamiczna reprezentacja tensorowa

Termodynamiczny Model Tensorowy stanowi reprezentacyjny komponent rozprawy, faczacy wy-
niki wielofizycznych symulacji z ich zwarta, wielowymiarowa reprezentacja danych. Symulacje
pola fazowego generuja duze czasowo-przestrzenne zbiory danych, ktérych bezposrednie przecho-
wywanie, przesylanie, rekonstrukcja oraz ponowne wykorzystanie sa obliczeniowo wymagajace.
Zbiory te obejmuja zmienne polowe zmieniajace si¢ w czasie 1 przestrzeni, takie jak stan fazowy,
sktad chemiczny, temperatura, odksztatcenie czy predkos¢ przeptywu. Traktowanie ich wylacz-
nie jako sekwencji obrazéw lub niezaleznych tablic prowadzitoby do utraty cz¢séci informacji o
ich naturalnej strukturze wielowymiarowej oraz wzajemnych zaleznoSciach pomigdzy wymiarami
fizycznymi, przestrzennymi i czasowymi.

Reprezentacja tensorowa pozwala ograniczy¢ to niedopasowanie poprzez kodowanie ewolucji mi-
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Rysunek 3. Rozrzedzanie, dekompozycja 1 rekonstrukcja danych mikrostrukturalnych pola fazo-
wego [1].

krostruktury w postaci uporzadkowanych, wielowymiarowych tablic zachowujacych zaleznosci
przestrzenne, czasowe i fizyczne. W Artykule I dane opisujace ewolucje mikrostruktury w ukta-
dzie Ti-Cr, wygenerowane metoda pola fazowego, przeksztatcono w tensory geste, ktore nastepnie
poddano kontrolowanemu rozrzedzaniu. Metody dekompozycji i rekonstrukcji tensoréw, w tym
dekompozycje Canonical Polyadic oraz Tucker, oceniono pod katem mozliwosci odzyskania mor-
fologii mikrostruktury oraz informacji migdzyfazowej z danych niekompletnych. Przeptyw pracy
obejmujacy rozrzedzanie, dekompozycje i rekonstrukcje tensorowa przedstawiono na Rysunku 3.

Wyniki wykazaty, ze rekonstrukcja tensorowa moze znaczaco zmniejszy¢ rozmiar danych przy jed-
noczesnym zachowaniu istotnych informacji mikrostrukturalnych. W kontekscie tytutu rozprawy
termin Termodynamiczny Model Tensorowy odnosi si¢ do szerszej koncepcji, zgodnie z ktéra
pola termodynamiczne i mikrostrukturalne moga by¢ reprezentowane jako obiekty tensorowe za-
chowujace relacje przestrzenne, czasowe oraz fizyczne. Dzigki temu obszerne wyniki symulacji
staja si¢ zwartymi, przeno$nymi i mozliwymi do uczenia strukturami danych, przydatnymi w roz-
woju cyfrowych blizniakéw. Model tensorowy petni zatem funkcje pomostu pomiedzy szczegéto-

wymi symulacjami opartymi na fizyce i skalowalng predykcja oparta na danych.
3.4 Uczenie maszynowe oparte na fizyce

Ostatnim komponentem badawczym rozprawy jest uczenie maszynowe oparte na fizyce, stuzace
do predykcji ewolucji mikrostruktury oraz geometrii jeziorka ciektego metalu. Konwencjonalne
podejscia uczenia maszynowego czgsto prowadza do utraty informacji na poziomie granic migdzy-
fazowych, co ogranicza fizyczna interpretowalno$¢ uzyskiwanych predykcji. W rozprawie nacisk

potozono natomiast na uczenie w jawnej przestrzeni pol, w ktérej model bezposrednio przewi-
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duje przestrzenne rozktady zmiennych mikrostrukturalnych.

Artykut III rozwija ramy Conv-LSTM do wielogeneracyjnej predykcji ewolucji mikrostruktury.
Model wykorzystuje sekwencje obrazéw wygenerowane metoda pola fazowego i przewiduje ko-
lejne klatki, zachowujac morfologi¢ migdzyfazowa. Strategi¢ wielogeneracyjnej predykcji, w kto-
rej klatki symulacyjne sg stopniowo zastgpowane klatkami przewidzianymi, przedstawiono na Ry-
sunek 4. Predykcje oceniono za pomoca miar podobienistwa, analizy indeksu ksztattu, detekcji
obiektow i deskryptoréw histogramowych w celu potwierdzenia zachowania informacji na pozio-

mie interfejsu.

ths&@‘ield(w) Con\loluHono( LSTM (ML)

Rysunek 4. Wielogeneracyjna predykcja mikrostruktury z wykorzystaniem Conv-LSTM [3].

W Artykule V rozwinigto dwuetapowa architekture oparta na U-Net, przeznaczona do predykcji
geometrii i dynamiki laserowego jeziorka ciektego metalu. Pierwszy model, MicroTwin, przewi-
duje rozktad faz na podstawie pola temperatury. Drugi model, FlowTwin, przewiduje pola pred-
kosci, wykorzystujac zaréwno temperaturg, jak i przewidziang informacje fazowa. Takie podejscie
tworzy fizycznie uzasadniony tancuch predykcji, w ktérym pole temperatury zostaje powigzane ze
stanem fazowym oraz przeptywem w jeziorku cieklego metalu. Wirtualny przeptyw pracy cyfro-

wego bliZzniaka, oparty na modelach MicroTwin 1 FlowTwin, przedstawiono na Rysunku 5.

4 Gléwna metodologia

Metodologia rozprawy obejmuje cztery poziomy modelowania i analizy. Pierwszy poziom sta-
nowig symulacje wielofizyczne. Modele pola fazowego stuza do opisu rozdziatu faz, przemian

fazowych, ruchu granic migdzyfazowych oraz wzrostu faz migdzymetalicznych. Réwnania trans-



portu ciepla opisuja przejSciowe pole temperatury generowane przez wiazke laserowa, natomiast
rOwnania przeptywu pltynu pozwalaja odwzorowac ruch jeziorka ciektego metalu w obszarach fazy
cieklej. Dane termodynamiczne sa uwzgledniane poprzez opis energii swobodnej, diagramy fa-
zowe, zalezne od temperatury wlasciwoSci materialowe oraz zaleznoSci dopasowane do danych
lub pochodzace bezposrednio z baz termodynamicznych.

Drugim poziomem metodologii jest reprezentacja danych. Wyniki symulacji sa przeksztatcane
w uporzadkowane dane czasowo-przestrzenne, zachowujace relacje pomigdzy wymiarami fizycz-
nymi, przestrzennymi 1 czasowymi. W badaniu uktadu Ti-Cr ewolucja mikrostruktury zostata za-
pisana w postaci tensorowej, a nastgpnie poddana kontrolowanemu rozrzedzaniu i rekonstrukcji z
wykorzystaniem dekompozycji CP oraz Tucker. Pozwolito to ocenié, w jakim stopniu skompre-
sowana reprezentacja danych zachowuje morfologi¢ mikrostruktury oraz informacj¢ na poziomie
granic migdzyfazowych.

Trzecim poziomem metodologii jest kwantyfikacja czuta na granice migdzyfazowe. Zamiast oce-
nia¢ wyniki symulacji i predykcji wylacznie za pomoca miar globalnych, w rozprawie zastosowano
deskryptory ukierunkowane na zachowanie morfologii, geometrii i dynamiki obszaru migdzyfazo-
wego. Obejmuja one miary podobienstwa 1 bledu, takie jak indeks podobienstwa mikrostruktu-
ralnego oraz btad Sredniokwadratowy, deskryptory morfologiczne, w tym detekcj¢ obiektow i in-
deks ksztattu, a takze wielkosci fizyczne zwiazane z polem fazowym, geometria jeziorka cieklego
metalu, gruboScia warstwy migdzymetalicznej, temperatura, predkoscia przeptywu, liczba Lewisa
oraz pozycyjnym opdZnieniem czasowym.

Czwartym poziomem metodologii jest predykcja z wykorzystaniem uczenia maszynowego. Mo-
dele Conv-LSTM trenowane sa do wielokrokowego prognozowania ewolucji mikrostruktury, na-
tomiast modele U-Net stuzg do przewidywania pdl fazowych 1 pol predkosci na podstawie danych
temperaturowych. Modele te petnia funkcje przyspieszonych modeli zastgpczych, uczonych na
danych symulacyjnych uwarunkowanych termodynamicznie i fizycznie, a tym samym wspieraja

rozwoj cyfrowych blizniakéw proceséw laserowych.

5 Gléwne wyniki i dyskusja

5.1 Rekonstrukcja tensorowa ewolucji mikrostruktury

W Artykule I wykazano, ze dane opisujace ewolucj¢ mikrostruktury, wygenerowane metoda pola
fazowego, moga by¢ skutecznie reprezentowane w postaci tensorowej, kompresowane oraz rekon-
struowane przy zachowaniu istotnych informacji morfologicznych. W uktadzie Ti-Cr rozdzial faz
zasymulowano metoda pola fazowego, a uzyskane dane czasowo-przestrzenne przeksztalcono w

wysokowymiarowe tensory. Nastgpnie zastosowano kontrolowane rozrzedzanie danych oraz ich



rekonstrukcje z wykorzystaniem dekompozycji CP i Tucker.

Wyniki pokazaty, ze pierwotny zbiér danych pola fazowego moze zosta¢ znaczaco zredukowany
bez utraty podstawowych cech mikrostruktury. Dekompozycja Tucker wykazata wigksza skutecz-
no$¢ niz dekompozycja CP w zachowaniu podobienistwa mikrostrukturalnego oraz cech zwiaza-
nych z odksztalceniem sprezystym. Uzyskano 28-krotne zmniejszenie rozmiaru danych przy za-
chowaniu zasadniczej struktury mikrostruktury. Wynik ten potwierdza przydatnos$¢ reprezentacji
tensorowej jako zwartej i rekonstruowalnej formy danych dla informatyki mikrostrukturalnej oraz

przeptywow pracy ukierunkowanych na rozwgj cyfrowych blizniakow.

5.2 Laserowo indukowany wzrost fazy miedzymetaliczne Ti;Cu w Cu,(Ti-6Al-4V),

W Artykule II analizowano laserowe stopowanie powierzchniowe stopu Ti-6Al-4V miedzig oraz
proces tworzenia fazy migdzymetalicznej TipCu. Badanie taczylo obserwacje eksperymentalne z
obliczeniowa analiza przeptywu ciepta oraz modelowaniem metoda pola fazowego. Model elemen-
tow skorniczonych wykorzystano do odtworzenia przejSciowej historii cieplnej generowanej pod-
czas obrobki laserowej, natomiast model pola fazowego postuzyt do opisu wzrostu fazy miedzy-
metalicznej w osnowie stopu Ti-6Al-4V. Wyniki obliczeniowe wykazaty, ze w symulowanych wa-
runkach cieplnych wzrost fazy Ti;Cu jest termodynamicznie korzystny. Lokalne pole temperatury
zapewnialo warunki sprzyjajace interdyfuzji sktadnikéw oraz tworzeniu fazy migdzymetaliczne;j.
Wyniki modelowania pola fazowego wskazaty ponadto na niejednorodny charakter wzrostu zia-
ren, zalezny migdzy innymi od efektéw krzywizny wystepujacych pomigdzy sasiednimi ziarnami.
W kontekscie rozprawy Artykut II stanowi eksperymentalnie powiazany przyktad analizy zjawisk
zachodzacych w obszarze interakcji laser-materiat w wielosktadnikowym uktadzie materialowym.
Praca ta rozszerza zakres rozprawy o powiazanie modelowania cieplnego, przemian fazowych oraz
obserwacji mikrostrukturalnych w warunkach laserowego modyfikowania powierzchni stopu ty-

tanu.
5.3 Predykcja ewolucji mikrostruktury w przestrzeni jawnej

W Artykule III opracowano ramy obliczeniowe oparte na architekturze Conv-LSTM, przeznaczone
do predykcji ewolucji mikrostruktury bezposrednio w domenie przestrzennej. Model trenowano na
sekwencjach mikrostrukturalnych wygenerowanych metoda pola fazowego. W odr6znieniu od po-
dejs¢ wykorzystujacych przestrzen ukryta, zaproponowany model operowal bezposSrednio na po-
lach mikrostrukturalnych reprezentowanych w postaci obrazéw, zachowujac przestrzenny uktad faz
oraz granic mi¢dzyfazowych. Model umozliwit predykcje wielokrokowa, w ktérej przewidziane
klatki byty kolejno wykorzystywane jako dane wejSciowe do prognozowania nastgpnych stanéw

mikrostruktury. Uzyskane wyniki wykazaly wysokie podobienstwo przewidywanych mikrostruk-
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tur do rezultatéw otrzymanych metoda pola fazowego, osiagajac wartosci indeksu podobiefistwa
wynoszace 0,994, 0,987, 0,980 1 0,967 dla czterech kolejnych krokéw predykcji. Analiza indeksu
ksztattu, detekcja obiektow, poréwnanie histograméw oraz zastosowane miary podobienistwa po-
twierdzity zachowanie istotnych cech morfologicznych, w tym cech zwigzanych z przebiegiem
granic miedzyfazowych. Opracowane ramy zastosowano rowniez do uktadéw Pd-Rh i Cu-Mn,
potwierdzajac ich przydatnos¢ do czasowo Swiadomej predykcji ewolucji mikrostruktury w wy-
branych stopach inzynierskich. W kontekscie rozprawy Artykut III stanowi istotny etap przejScia
od klasycznego modelowania pola fazowego do metod uczenia maszynowego wspierajacych pre-

dykcje zmian mikrostrukturalnych w czasie.

5.4 Nieizotermiczne wielofazowe modelowanie pola fazowego

W Artykule IV opracowano nieizotermiczny, wielofazowy model pola fazowego dla uktadu Ti-Au,
obejmujacy transport ciepta, ewolucje pola fazowego, interdyfuzj¢ sktadnikéw, tworzenie jeziorka
ciektego metalu, wzrost fazy Tiz Au oraz efekty przeptywu ptynu. Zalezny od temperatury i sktadu
chemicznego opis energii swobodnej wykorzystano do okreslenia stabilnosci termodynamiczne;j
faz HCP, FCC, ciektej oraz fazy migdzymetalicznej Tiz Au. Wyniki wykazaty, ze gesto$¢ mocy la-
sera oraz pregdko$¢ skanowania istotnie wplywaja na geometri¢ jeziorka ciektego metalu, warunki
transportu ciepta 1 wzrost fazy migdzymetalicznej. Przy wigkszym strumieniu ciepta glgbokosc
jeziorka wzrosta z 158 do 180 nm, natomiast grubos¢ warstwy TizAu osiagneta 364 nm, co odpo-
wiada wzrostowi 0 25% w poréwnaniu z warunkami nizszej gestoSci mocy. Kluczowym wynikiem
pracy byla identyfikacja zjawiska wyprzedzania i opdZnienia pomigdzy frontem cieplnym i frontem
fazowym, przedstawionego wczesniej na rysunku 1. Wykazano tym samym, ze same izotermy tem-
peratury nie sa wystarczajace do pelnego opisu ruchu frontu fazowego, ewolucji granic migdzyfa-
zowych oraz lokalnych przemian zachodzacych podczas laserowego przetwarzania uktadu Ti-Au.
W kontekscie rozprawy Artykut IV stanowi istotne rozszerzenie modelowania pola fazowego w
kierunku sprzgzonego opisu zjawisk cieplnych, dyfuzyjnych, fazowych i hydrodynamicznych w

obszarze interakcji laser-material.

5.5 Wirtualne ramy cyfrowego bliZzniaka oparte na U-Net

W Artykule V rozszerzono zakres rozprawy w kierunku rozwoju cyfrowych blizniakéw wspo-
maganych metodami uczenia maszynowego. Badanie obejmowato poréwnanie laserowej obrobki
jednosktadnikowego Au z zastosowaniem czterech profili wiazki laserowej: Gaussian, Flat-Top,
Ring oraz Bessel. Rozwazono dwa opisy energii swobodnej: funkcj¢ dopasowang oraz termody-

namicznie spdjna funkcje pochodzaca z bazy TDB. Symulacje pola fazowego obejmowaty obli-
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czenia rozktadu temperatury, ewolucji faz, morfologii jeziorka ciektego metalu oraz pdl predko-
Sci. Przeprowadzone poréwnanie wykazalo, ze zaréwno profil wiazki laserowe;j, jak 1 opis energii
swobodnej istotnie wpltywaja na maksymalng temperaturg, geometri¢ jeziorka cieklego metalu,

ewolucje faz oraz charakter przeptywu. Opis energii swobodnej oparty na bazie TDB wyrazZniej
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odtworzyt zjawisko wyprzedzania i opdZnienia pomigdzy frontem cieplnym i frontem fazowym
niz funkcja dopasowana. Wynik ten podkresla znaczenie spojnosci termodynamicznej w nieizo-

termicznym modelowaniu metoda pola fazowego. Dane symulacyjne wykorzystano nastgpnie do
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trenowania modeli surogatowych opartych na architekturze U-Net. Model MicroTwin przewidy-
wat ewolucje faz na podstawie pola temperatury, osiagajac doktadnos¢ dla zbioréw treningowego,
walidacyjnego i testowego odpowiednio 0,9992, 0,9989 i 0,9979. Model FlowTwin przewidywat
predkos¢ przeptywu w jeziorku ciektego metalu z wykorzystaniem pola temperatury oraz informa-
cji fazowej, uzyskujac testowa wartos¢ wspétczynnika R? réwna 0,999. Opracowane ramy tacza
termodynamicznie uwarunkowane symulacje pola fazowego z szybka predykcja ewolucji faz oraz
pol predkosci. W kontekscie rozprawy Artykul V stanowi koricowy etap integracji modelowania
fizycznego i uczenia maszynowego, wskazujac Sciezke do reprezentacji obszaru interakcji laser-
material w postaci cyfrowego bliZzniaka. ZaleznoS¢ t¢ podsumowano schematycznie na Rysunku

5.
6 Publikacje autora i szczegoty wkladu

Rozprawa doktorska opiera si¢ na pigciu tematycznie powigzanych publikacjach naukowych. W
Artykutach I, III, IV i V autor rozprawy jest pierwszym oraz korespondencyjnym autorem. W
publikacjach tych zrealizowal zasadnicza czgS$¢ pracy naukowej, obliczeniowej i analitycznej, obej-
mujaca konceptualizacj¢ badan, rozw6j modeli, projektowanie symulacji, implementacj¢ kodu, ge-
nerowanie danych, analiz¢ formalna, walidacje, wizualizacjg, interpretacj¢ wynikow oraz przygo-
towanie pierwotnych wersji manuskryptow. Nadzor naukowy, administracja projektem, pozyskanie
finansowania oraz koncowy przeglad merytoryczny zostaly zrealizowane przy udziale wspétauto-
row. W Artykule II wktad autora koncentrowat si¢ przede wszystkim na czgsci obliczeniowej, w
szczegblnosci na symulacjach metoda pola fazowego, rozwoju kodu, wizualizacji, analizie formal-

nej oraz interpretacji wynikéw numerycznych.

Artykut I

U. Subedi, N. Moelans, T. Tanski and A. Kunwar, “Rapid portabilization of elasto-chemical evo-
lution data for dental Ti-Cr alloy microstructure through sparsification and tensor computation.”
Scripta Materialia, 2024, [1]. DOI: https://doi.org/10.1016/j.scriptamat.2024.116027.

Wkiad autora — 71%

Autor rozprawy byl pierwszym i korespondencyjnym autorem publikacji, a jego deklarowany
wktad wynosit 71%. Odpowiadatl za gtdwna koncepcje naukowa pracy, obejmujaca reprezentacje
danych opisujacych ewolucje mikrostruktury uktadu Ti-Cr, wygenerowanych metoda pola fazo-
wego, W postaci tensorowej oraz zastosowanie rozrzedzania, dekompozycji i rekonstrukcji ten-
sorowej w informatyce mikrostrukturalnej. Autor opracowat i przeprowadzit symulacje rozdziatu
faz w uktadzie Ti-Cr, przygotowat zbiory danych mikrostrukturalnych, przeksztatcit wyniki sy-

mulacji w geste i rozrzedzone reprezentacje tensorowe, zaimplementowal przeptyw pracy obej-
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mujacy dekompozycje 1 rekonstrukcje tensorowa oraz wykonat poréwnanie metod CP 1 Tuckera.
Ponadto przeprowadzit analiz¢ formalng i walidacj¢ zrekonstruowanych mikrostruktur z wykorzy-
staniem deskryptoréw iloSciowych, takich jak podobieristwo mikrostrukturalne, RMSE, detekcja
obiektoéw oraz analiza indeksu ksztattu. Przygotowat rowniez wizualizacje wynikéw symulacji pola
fazowego, przeptywu pracy tensorowej, zrekonstruowanych mikrostruktur oraz wykreséw porow-
nawczych. Autor interpretowat uzyskane wyniki w odniesieniu do zachowania informacji o od-
ksztalceniu sprezystym, rekonstrukcji morfologii mikrostruktury oraz mozliwosci wykorzystania
tensorowo skompresowanych danych w cyfrowej inzynierii materiatowej. Pierwotna wersja manu-

skryptu zostata przygotowana przez autora rozprawy.

Artykut II

H.B. Mamo, U. Subedi, T. Poloczek, M. Adamiak, A.N.S. Appiah, M. Skonieczna, P.M. Nuckow-
ski, Y. Geng, B. Haldar, and A. Kunwar “Prototyping Ti2Cu intermetallic grain growth heteroge-
neously in Ti6Al4V matrix through laser additive manufacturing” Materials & Design, 2024, [2].
DOI: https://doi.org/10.1016/j.matdes.2024.113312.

Wkiad autora — 16 %

Autor rozprawy wniost 16% wkiadu w publikacje. Jego udziat dotyczyl przede wszystkim mo-
delowania obliczeniowego oraz analizy numerycznej. Autor opracowal i zaimplementowat ramy
symulacji metoda pola fazowego, stuzace opisowi wzrostu fazy migdzymetalicznej Ti,Cu w osno-
wie stopu Ti-6Al-4V w warunkach obrdbki laserowej. Zakres ten obejmowal rozwdéj kodu, im-
plementacj¢ modelu, wykonanie symulacji, wizualizacj¢ ewolucji ziaren fazy migdzymetalicznej
oraz analiz¢ formalna wynikéw obliczeniowych. Autor uczestniczyt takze w interpretacji termody-
namicznych i fazowo-polowych aspektéw pracy, w szczegdlnosci zaleznosci pomigdzy sila napg-
dowa wynikajaca z energii swobodnej, interdyfuzja sktadnikéw, efektami krzywizny oraz niejed-
norodnym wzrostem ziaren fazy Ti,Cu. Wktad autora obejmowat rowniez walidacje 1 wizualizacje
wynikéw numerycznych, a takze udziat w przegladzie oraz redakcji manuskryptu. Laserowe stopo-
wanie powierzchniowe, charakterystyka mikrostrukturalna, badania mikrobiologiczne oraz analiza
eksperymentalna zostaly wykonane przez pozostatych wspétautorow. Wktad autora rozprawy, w
tym artykule dotyczyt zatem gtéwnie obliczeniowego modelowania metoda pola fazowego oraz

analizy mechanizmu wzrostu fazy migdzymetalicznej Ti;Cu.

Artykul 11T

U. Subedi, N. Moelans, T. Taniski and A. Kunwar, “Foretelling microstructural interface with multi-
generational convolutional-LSTM framework.” Engineering with Computers, 2025, [3].
DOI: https://doi.org/10.1007/s00366-025-02117-z.
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Wklad autora - 72%

Autor rozprawy jest pierwszym i korespondencyjnym autorem publikacji, a jego deklarowany
wktad wynosit 72%. Odpowiadatl za gtéwna koncepcj¢ opracowania ram uczenia maszynowego
dziatajacych bezposrednio w domenie przestrzennej, przeznaczonych do prognozowania ewolucji
mikrostruktury na podstawie danych wygenerowanych metoda pola fazowego. Autor zaprojekto-
wat sposéb realizacji obliczen oraz przygotowania danych do uczenia modeli sieci neuronowych,
wygenerowal zbiory danych z symulacji pola fazowego dla rozdzialu faz w stopach binarnych,
wyodrebnit 1 przetworzyt czasowo-przestrzenne sekwencje obrazow oraz przygotowal zbiory tre-
ningowe, walidacyjne 1 testowe dla modeli sieci neuronowych. Autor opracowat 1 wytrenowat ar-
chitektury Conv-LSTM wykorzystane do wielokrokowej predykcji ewolucji mikrostruktury. Za-
kres ten obejmowal projektowanie i poréwnanie réznych struktur wejscia-wyjscia, implementacj¢
procesu uczenia, predykcje kolejnych stanéw mikrostruktury oraz oceng jakoSci modeli. Ponadto
przeprowadzit pelna analize formalna przewidzianych mikrostruktur z wykorzystaniem miar po-
dobienistwa, poréwnania histograméw, detekcji obiektow oraz analizy indeksu ksztattu, w celu
weryfikacji zachowania istotnych cech morfologicznych, w tym informacji zwiazanych z przebie-
giem granic migdzyfazowych. Autor zastosowat rowniez wytrenowany model do wybranych przy-
ktadéw stopéw inzynierskich oraz zinterpretowal wyniki w kontekscie redukcji kosztu oblicze-
niowego i1 predykcji mikrostruktury z zachowaniem informacji przestrzennej. Wszystkie giéwne
wizualizacje, w tym schematy przeplywu pracy sieci neuronowej, przygotowania danych pola fa-
zowego, wyniki predykcji oraz wykresy walidacji iloSciowej, zostaly przygotowane przez autora.

Pierwotna wersja manuskryptu zostata napisana przez autora rozprawy.

Artykut IV

U. Subedi, N. Moelans, T. Tanski and A. Kunwar, “A non-isothermal multi-phase field approach
to model the meltpool and IMC grains interaction in Ti-Au material” Computational Materials
Science, 2025, [4]. DOL: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.113875.

Wkiad autora — 70%

Autor rozprawy byt pierwszym i korespondencyjnym autorem publikacji, a jego deklarowany
wktad wynosit 70%. Odpowiadat za opracowanie giéwnej koncepcji badawczej oraz ram oblicze-
niowych do modelowania zjawisk zachodzacych podczas laserowej obrébki uktadu Ti-Au, w szcze-
g6Inosci tworzenia jeziorka ciektego metalu oraz wzrostu ziaren fazy migdzymetalicznej TizAu.
Autor sformutowatl i zaimplementowatl nieizotermiczny, wielofazowy model pola fazowego, obej-
mujacy zalezny od temperatury i sktadu chemicznego opis energii swobodnej, réwnania pola fa-

ZOWego, sprzezenie z transportem cieplta, reprezentacj¢ jeziorka cieklego metalu oraz wzrost fazy
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migdzymetaliczne] napgdzany dyfuzyjnym transportem sktadnikéw. Autor wykonal symulacje ob-
liczeniowe dla r6znych pozioméw gestosci mocy lasera oraz predkoSci skanowania. Przeprowadzit
rowniez analiz¢ formalna ewolucji faz, geometrii jeziorka cieklego metalu, wzrostu fazy migdzy-
metalicznej, stabilnoSci faz oraz zmian energii swobodnej. Opracowat i zastosowal analizg¢ ilo-
Sciowa zjawiska wyprzedzania i opdZnienia pomigdzy frontem cieplnym a frontem fazowym, wy-
korzystujac liczbe Lewisa oraz opdZnienie czasowe okreslane na podstawie potozenia frontow.
Analizy te postuzyty do interpretacji r6znic pomigdzy propagacja ciepta i ewolucja chemiczna i fa-
zow3a podczas obrobki laserowej. Autor przygotowat zbiory danych symulacyjnych, przeprowadzit
walidacje¢ i interpretacj¢ numeryczng oraz opracowat wizualizacje domeny obliczeniowej, ewolu-
cji faz, pdl cieplnych, zachowania jeziorka ciektego metalu, wzrostu fazy migdzymetalicznej oraz

miar op6znienia. Pierwotna wersja manuskryptu zostala przygotowana przez autora rozprawy.

Artykul V

U. Subedi, A. Bhattarai, N. Moelans, T. Tanski and A. Kunwar, “Spatiotemporally learning the
morphological and dynamic features of Au meltpool under different heat source types with phase-
field informed U-Net framework™ Computational Materials Science, 2025, [5].

DOI: https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2025.114456.

Wkiad autora — 60 %

Autor rozprawy byl pierwszym i korespondencyjnym autorem publikacji, a jego deklarowany
wktad wynosit 60%. Odpowiadat za opracowanie gtéwnej koncepcji naukowej pracy, polegajace;j
na polaczeniu symulacji metoda pola fazowego z uczeniem maszynowym opartym na architekturze
U-Net w celu przewidywania ewolucji faz, morfologii jeziorka cieklego metalu oraz pdl predko-
Sci. Autor sformutowat i zaimplementowat ramy symulacji pola fazowego dla jednosktadnikowego
Au przy réznych profilach wiazki laserowej, obejmujacych profile Gaussian, Flat-Top, Ring oraz
Bessel. Zaimplementowat 1 poréwnat rowniez dwa opisy energii swobodnej: funkcje dopasowana
oraz termodynamicznie spdjna funkcje oparta na bazie TDB. Celem tego poréwnania byla ocena
wplywu opisu energii swobodnej na ewolucj¢ faz oraz zjawisko wyprzedzania i opdZnienia po-
migdzy frontem cieplnym i frontem fazowym. Autor wygenerowatl zbiory danych symulacyjnych
oraz przeanalizowal pola temperatury, ewolucje faz, morfologi¢ jeziorka cieklego metalu, pred-
koS¢ przeptywu, odpowiedzZ cieplng zalezna od profilu wiazki laserowej oraz réznice wynikajace
z zastosowanego opisu energii swobodnej. Uczestniczyt takze w opracowaniu procedury uczenia
maszynowego informowanej wynikami symulacji pola fazowego, w ktorej pierwszy model przewi-
dywal morfologi¢ fazy i jeziorka ciekltego metalu na podstawie pola temperatury, natomiast drugi

model przewidywat pola predkosci na podstawie pola temperatury oraz informacji fazowej. Autor
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przeprowadzit analize formalna, walidacje, interpretacje oraz wizualizacje wynikdw symulacyj-
nych i wynikéw uczenia maszynowego. Autor przygotowal rowniez interpretacj¢ pracy ukierunko-
wang na rozw0j cyfrowego bliZniaka, laczac wytrenowane modele U-Net z mozliwoScia szybkiej
predykcji fazy i predkosSci na podstawie danych temperaturowych. Rysunki, schematy procedur
obliczeniowych, wizualizacje wynikow symulacyjnych, wykresy poréwnujace opisy energii swo-
bodnej, analizy profili wiazki laserowej oraz schematy cyfrowego bliZniaka zostaty przygotowane
pod kierunkiem autora. Pierwotna wersja manuskryptu zostata napisana przez autora rozprawy.

CatloSciowo wktad autora w pig¢ publikacji mozna podsumowac jako opracowanie spdjnych ram
obliczeniowych do iloSciowego opisu obszaru interakcji laser-mikrostruktura. Autor wykonat za-
sadnicza czg$¢ pracy zwiazanej z modelowaniem metoda pola fazowego, implementacja termo-
dynamiczna, tensorowg reprezentacja mikrostruktury, generowaniem danych symulacyjnych, roz-
wojem modeli uczenia maszynowego, walidacja iloSciowq oraz wizualizacja naukowa. Role zwia-
zane z nadzorem naukowym, pozyskaniem finansowania, administracja projektu oraz koncowym
przegladem manuskryptéw zostaly zapewnione przez wspétautoréw. Laczny wkiad autora stanowi
naukowg podstawe rozprawy, taczac termodynamicznie spojne symulacje wielofizyczne, oblicze-
nia tensorowe oraz uczenie maszynowe wspierane wiedza fizyczna w celu modelowania stopow

przetwarzanych laserowo i rozwoju ich reprezentacji w postaci cyfrowych bliZzniakéw.

7 Glowne wnioski

Rozprawa wykazuje, ze obszar interakcji laser-mikrostruktura w uktadach stopowych moze by¢
opisywany jako sprzgzony uktad termodynamiczny, kinetyczny, morfologiczny i informacyjny.
Jego ewolucja tego obszaru zalezy od przebiegu zmian temperatury, sktadu chemicznego, rozktadu
energii swobodnej, dyfuzji, reakcji migdzyfazowych oraz przeptywu w jeziorku ciektego metalu. Z
tego wzgledu doktadna predykcja laserowo indukowanej ewolucji mikrostruktury wymaga modeli

zachowujacych sprzezenia pomigdzy tymi polami.

(i) Pierwszy gtéwny wniosek, ktéry nasuwa si¢ z badai wskazuje, ze termodynamicznie uwa-
runkowane modele pola fazowego moga odtwarzac istotne mechanizmy laserowo induko-
wanej ewolucji mikrostruktury i granic migdzyfazowych. W uktadach Cu,(Ti-6Al-4V), oraz
Ti-Au wykazano, ze tworzenie i wzrost faz migdzymetalicznych zaleza od lokalnych warun-
kéw cieplnych, stabilnosci termodynamicznej, kinetyki dyfuzji oraz morfologii granic mig-
dzyfazowych. W uktadzie Au poréwnanie opiséw energii swobodnej wykazato, ze termo-
dynamiczne sformutowanie sity napgdowej moze istotnie wptywac na przewidywang relacje

pomigdzy frontem cieplnym i frontem fazowym.

(i) Drugi gtéwny wniosek wskazuje, ze front cieplny i front fazowy nie powinny by¢ utozsa-
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(111)

(iv)

v)

miane. Badania uktadéw Ti-Au i Au wykazaly, ze ewolucja fazowa moze by¢ opdZniona
wzgledem propagacji pola temperatury. Zjawisko to skwantyfikowano za pomoca liczby Le-
wisa oraz opdZnienia czasowego okreslanego na podstawie potozenia frontéw. Wynik ten
jest istotny, poniewaz pokazuje, ze samo pole temperatury nie wystarcza do petnego opisu

ewolucji mikrostruktury podczas obrobki laserowe;.

Trzeci gléwny wniosek wskazuje, ze reprezentacja tensorowa stanowi zwartg i fizycznie zna-
czaca metode obstugi duzych zbioréw danych mikrostrukturalnych. Badanie uktadu Ti-Cr
pokazato, ze dane z symulacji pola fazowego moga by¢ rozrzedzane, dekomponowane i re-
konstruowane ze znaczaca redukcja rozmiaru danych, przy zachowaniu morfologii mikro-
struktury oraz informacji zwigzanych z granicami mig¢dzyfazowymi. Wspiera to wykorzy-

stanie reprezentacji tensorowej jako podstawy przeno$nej informatyki mikrostrukturalne;j.

Czwarty gléwny wniosek wskazuje, ze uczenie maszynowe moze przewidywac ewolucje mi-
krostruktury bezposrednio w domenie przestrzennej, jezeli jest trenowane na fizycznie zna-
czacych danych symulacyjnych. Ramy Conv-LSTM umozliwity wielokrokowa predykcje
ewolucji mikrostruktury z wysokim podobienistwem do wynikéw uzyskanych metoda pola
fazowego, przy zachowaniu istotnych cech morfologicznych oraz przebiegu granic miedzy-
fazowych. Modele MicroTwin i FlowTwin, oparte na architekturze U-Net, potaczyly pola
temperatury z predykcja fazy i predkosci przeptywu, umozliwiajac szybkie modelowanie

surogatowe zjawisk zachodzacych w jeziorku ciektego metalu.

Piaty gtéwny wniosek wskazuje, ze integracja modelowania wielofizycznego, reprezentacji
tensorowej oraz uczenia maszynowego wspieranego wiedza fizyczng zapewnia praktyczng
Sciezkg rozwoju cyfrowych bliZzniakéw dla laserowo przetwarzanych stopéw wielosktadni-
kowych. Rozprawa nie przedstawia kompletnego przemystowego cyfrowego blizniaka, lecz
ustanawia jego kluczowe elementy obliczeniowe: modelowanie uwzgledniajace podstawowe
zjawiska fizyczne, uporzadkowana reprezentacj¢ danych, kwantyfikacj¢ czuta na zmiany

morfologii mikrostruktury oraz szybkie modelowanie predykcyjne.

8 Perspektywy dalszych badan

Ramy opracowane w rozprawie moga zostaé w przysztosci rozszerzone na wigksze domeny symu-

lacyjne, dluzsze czasy procesu, szersze zakresy parametrow oraz bardziej ztozone uktady stopowe.

Istotnym kierunkiem dalszych prac jest rozwdj cyfrowych bliZzniakéw uwzgledniajacych sktad che-

miczny, szczeg6lnie dla stopéw wysokoentropowych, w ktérych odpowiedZ mikrostrukturalna za-

lezy nie tylko od parametréw obrdbki laserowej, lecz takze od termodynamiki oraz wtasciwosci
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transportowych zaleznych od sktadu. Przyszte prace powinny réwniez obejmowac integracje mo-
deli symulacyjnych z danymi eksperymentalnymi oraz metodami aktywnego uczenia. Potaczenie
reprezentacji tensorowej z danymi eksperymentalnymi moze zwigkszy¢ odpornos¢ i wiarygodnos¢
systemow cyfrowego blizniaka, natomiast btedy rekonstrukcji tensorowej oraz deskryptory morfo-
logii mikrostruktury i granic migdzyfazowych moga wspiera¢ wybor kolejnych symulacji metoda
pola fazowego. W ten sposéb opracowane w rozprawie ramy stanowia podstawe elastycznych,
predykcyjnych narzedzi obliczeniowych, uwzgledniajacych sktad chemiczny i przeznaczonych do

analizy oraz optymalizacji laserowego przetwarzania stopow wielosktadnikowych.
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