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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Michala Komorowicza ,,High-temperature corrosion of

ceramic construction materials for Dual Fluid Reactor”

Rozprawa doktorska zatytulowana , High-temperature corrosion of ceramic construction
materials for Dual Fluid Reactor” opisuje badania korozji materialtow planowanych do uzycia w
reaktorze dwuplynowym przeprowadzone metodami modelowania molekularnego. Wyniki badan na
ktorych opiera sie praca, zostaly opublikowane w jednym recenzowanym artykule naukowym,

doktorant jest pierwszym autorem tej pracy.

Ogdlna ocena uktadu i zawartoSci pracy.

Rozprawa sklada sie z pieciu rozdziatow, ktére poza ogolnym wstepem opisujg reaktor
dwuplynowy i zjawiska w nim zachodzace. Jedynie jeden rozdzial opisuje badania przeprowadzone
przez doktoranta, jezeli celem rozprawy doktorskiej jest rozwigzane problemu naukowego (a nie
napisanie monografii na temat interesujacy doktoranta), trzeba to uznac za niewltasciwa proporcje.

W szczegdlnosci rozdzial 5 opisuje budowe i dzialanie mikro-demonstratora dla reaktora
dwuplynowego. Tak szczeg6towy opis nie pasuje do reszty pracy ani jej tematyki, wystarczylaby
informacja, Ze takie urzadzenie jest budowane z opisem tylko aspektow zwiazanych z korozja.
Zgodnie z opisem celu pracy i informacja, ze jest ona oparta na jednej publikacji, wnioskuje, ze autor
nie bierze udzialu w opracowywaniu koncepcji ani tez w budowie tego urzadzenia. Rozdziat ten nie

jest wiec opisem badan autora (jezeli jest inaczej, autor nie podaje tej informacji) ani nie jest

www: fiz.usz.edu.pl

'WERSYTET SZCZECINSKI

5 = UN
2 US © | INSTYTUT FIZYKI



ul. Wielkopolska 15, pok.
115
70-451 Szczecin

kQ:‘I:Lj:')g INSTYTUT FIZYKI tel.: 91 444 1227

wstepem, stwierdzam wiec, Ze nie pasuje do reszty pracy oraz prawdopodobnie zostal dodany w
ostatniej chwili do gotowej juz rozprawy, poniewaz nie wspomina o nim wstepny opis catosci pracy
(1.4 Outline).

Podsumowujac, korzystniejsze dla catlosci pracy byloby potaczenie rozdzialow drugiego i
piatego oraz ich skrocenie.

Powinien takze znaleZz¢ sie w rozprawie rozdzial opisujacy podstawy teoretyczne
przeprowadzonych symulacji — najwazniejsza czeS¢ pracy jest mniej uporzadkowana i klarowna niz
czeSci pracy dotyczace reaktora. Brakuje ogolnego opisu dzialania uzytych programow,
podsumowania parametréw (czasem nie sa podane w ogdle, co uniemozliwia powtorzenie obliczen),
ktore trzeba bylo ustali¢ i wyjasnien dlaczego przyjeto takie a nie inne wartosci oraz ogolnego
wstepu opisujgcego co zostanie zrobione i dlaczego. Przez te braki dos¢ trudno czyta sie tg

najwazniejsza czesc pracy.

Ocena przeprowadzonych badan.

Wspomniane wczesniej uwagi dotycza prezentacji badan i aspektow formalnych. Jezeli chodzi zas o
same badania, to odpowiadaja one wlasciwie celowi pracy i pokazuja jaka jest degradacja
powierzchni materiatu i opisuja w sposéb iloSciowy dyfuzje atoméw oltowiu w materiale. Autor
cytuje w rozprawie literature zagadnienia (symulacje przeprowadzono zgodnie z metodologia tych
publikacji) i wnosi swoj wiasny wklad w aspekty takie jak dobdr oddzialywan miedzy atomami i
porownuje wyniki z réznych symulacji tzn. Quantum Espresso i LAMMPS. Dobér samych narzedzi
do symulacji takze jest wlasciwy, zgodny ze najnowsza literaturg badan materialtéw ceramicznych;
zwraca jednak uwage to, ze w czesci opisujacej Quantum Espresso sg cytowane prace opisujace
podobne badania, ale cze$¢ opisujaca symulacje z uzyciem LAMMPS zupelnie nie cytuje podobnych
badan (cytowania dotycza tylko doboru potencjaléw miedzyatomowych; opis badan i wykonanie
symulacji pozwala domniemywa¢, ze autor jednak z podobnymi pracami musial sie zapoznac).

Doceni¢ nalezy to, ze symulacje modeluja uklad w stosunkowo dlugim czasie (4 nanosekundy).
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Autor przedstawia tez dobre uzasadnienie tego, Ze uzyto materiatu opartego na wegliku krzemu.

Szczegdtowe uwagi i pytania do symulacji oraz innych aspektéw rozprawy umieszczam ponize;j.

Szczegotowe uwagi i pytania.

Stosowana jest nietypowa notacja dla masy atomowej U*,

Wspomniano, zZe otow chroni przed promieniowaniem, ale nie jest jawnie przedyskutowane
czy w rozwazanym reaktorze dwuplynowym stopien ochrony jest wystarczajacy do
zaniedbania wplywu promieniowania na materiat.

Na stronie 25 mowa jest o tlenie w formie molekularnej i jonowej; najprawdopodobniej autor
miat na mysli forme atomowq a nie jonowa.

Strona 34 — pomocne byly by rysunki przedstawiajace geometrie symulowanych ukladow.
Strona 34 — mixing factor nie jest zdefiniowany ani przyjeta wartos¢ nie jest uzasadniona.
Strona 35 — nie wyjasniono czym jest k-point sampling (czes¢ pracy opisujgca badania
wiasne doktoranta powinna zawierac jak najpeiniejszy opis tego co zrobiono, jak i dlaczego).
Strona 35 — rozwazane s rdzne pokrycia powierzchni adsorbowanymi atomami bez
wyjasnien jakie byloby wlasciwe dla omawianej sytuacji.

Obliczenia struktury pasmowej nie sa omawiane w kontekscie korozji, czy wykonanie tych
obliczen cos wnosi do problemu omawianego w rozprawie?

Strona 45 — w opisie potencjalu powinny by¢ podane wartosci parametrow, najlepiej w tabeli.
Doktadna posta¢ potencjatu jest jedna z najwazniejszych informacji, na ktérej oparta jest
praca.

Strona 46 — autor wspomina o konfliktach z innymi potencjatami opisujacymi oddziatywanie
Pb-Pb bez zadnej konkretnej informacji o czym jest mowa. Ponownie mamy tu
niekompletno$¢ opisu w najwazniejszej czesci rozprawy.

Poza zastosowang regula mieszania Lorentza-Berthelota dla potencjalu Lennarda-Jonesa

(pochodzaca jeszcze z XIX wieku), mozna byto sprobowac uzy¢ innych regut, chociazby dla
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sprawdzenia na ile wyniki réznityby sie. Ponownie, w tekScie brakuje informacji o
wartosciach parametrow potencjatu Lennarda-Jonesa.

Strona 47 — minimalizujac energie w programie LAMMPS, mozna by byto zweryfikowaé
jakos¢ uzytego potencjatu Lennarda-Jonesa przez iloSciowe poréwnanie struktury minimum z
obliczeniami Quantum Espresso — taka iloSciowa informacja (razem z uwaga w poprzednim
punkcie) pozwolitaby iloSciowo oszacowac niepewno$¢ wynikow oraz sprawdziC czy sq
wilasciwe jakoSciowo. Przy duzej niepewnoSci oddziatywan uzytych w dynamice
molekularnej byloby to istotne wzbogacenie wykonanych badan. Praca omawia temat jedynie
jakosciowo.

Mozna bylo rozwazy¢ uzycie czy omowiC mozliwos¢ uzycia innych potencjaléw niz
Tersoffsa jak np. potencjalu Coulomba-Buckinghama, ktére takze uzywane sa do symulacji
materialdbw ceramicznych w programie LAMMPS.

Nie podano kroku czasowego w algorytmie Verleta, w jednej ze znalezionych przeze mnie

prac (https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0272884217325865) jest to 10™

ps przy czasie symulacji 50 ps.

Strona 47 — skoro wykryto w symulacji znaczne znieksztalcenia powierzchni, mozna bylo
podac iloSciowa informacje np. jak duze jest znieksztalcenie w stosunku do dtugosci wigzan.
Strona 49 — symulacje dyfuzji atoméw otowiu, czy mozliwa bylaby symulacja jak atomy
otowiu wnikaja z powierzchni do wnetrza krysztatu?

Strona 50 — uzyto w symulacji 0.5% wakancji, jakie jest uzasadnienie tego wyboru? (kolejna
wartos¢, ktorej uzycie nie zostato uzasadnione w pracy)

Rysunek 19 — niewielka liczba obliczonych punktéw nie daje pewnosci, Ze zaleznoSc¢
faktycznie jest liniowa. Jezeli jednak podobne badania potwierdzaja zalezno$¢ liniowa
(nalezatoby to sprawdzi¢, w tym fragmencie tekstu nie ma zadnych cytowan literatury),
tracimy pewno$¢, ze symulacja odzwierciedla tg zaleznosc.

W podsumowaniu wspomniane jest, zZe wstepnie utlenianie oraz zastosowanie powlok
ochronnych sg sposobami na ograniczenie korozji, jednak nie przeprowadzono symulacji

uzasadniajacych tq teze. Twierdzenia te, mimo swojej prawdziwosci, nie s zatem wnioskami
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z przeprowadzonych badan. Przeprowadzenie symulacji takze w obecnosci atomow tlenu
znacznie wzbogacitoby prace i prawdopodobnie pozwolitloby oprze¢ rozprawe na dwoch
publikacjach. Rozwazania termodynamiczne nie opisuja degradacji materialu w skali

atomowej.

Podsumowujac, autor rozprawy prezentuje odpowiedniq wiedze w dyscyplinie nauki fizyczne, ktora
pozwolita mu rozwigza¢ problem naukowy, jakim jest zbadanie wptywu atoméw otowiu na badane
powierzchnie. Odpowiednie wybranie obiektu badan, zbadanie ich wlasnosci i widoczna znajomosc¢
odpowiedniej literatury wskazuje na umiejetno$¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej -
pomimo probleméw z odpowiednim zaprezentowaniem swojej pracy problem naukowy zostat
rozwigzany. Oceniam, Ze praca spetnia wymogi ,,Ustawy o stopniach naukowych i tytule naukowym
oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki” i wnosze o dopuszczenie kandydata do kolejnych etapow

postepowania w przewodzie doktorskim.
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