CENTRUM
NOWYCH
e TECHNOLOGII
ul. 2wirki i Wigury 93, 02-089 Warszawa |'|

TEL.: + 48 22 55 40 828, FAX: +48 22 55 40 801, E-MAIL: w.grochala@cent.uw.edd.pl
http://Itnfm.cent.uw.edu.pl/

Warszawa, 7.02.2023 r.

Prof. dr hab. Wojciech Grochala

Laboratorium Technologii Nowych Materiatéw Funkcjonalnych
Centrum Nowych Technologii Uniwersytetu Warszawskiego
Zwirki i Wigury 93, 02-089 Warszawa

Opinia o osiggnieciu naukowym oraz catoksztaicie dorobku naukowego
pana dr. Jana Stanistawa Wrdbla

Wedtug przediozonej mi dokumentacji zwigzanej z wnioskiem Pana dr. Jana Stanistawa
Wrébla do Rady Doskonatoéci oraz Rady Naukowej Dyscypliny Inzynieria Materiatowa
Politechniki Warszawskiej o przeprowadzenie postgpowania habilitacyjnego w dziedzinie
inzynierii materiatowej, badania aplikanta powiazanie z osiagnieciem przedstawianym do
oceny dotycza opisu teoretycznego stopéw metali, w szczegélnosci tzw. stopow o wysokiej
entropii. Badania koncentrowaty sie na uktadach mogacych stanowi¢ elementy reaktorow
termojadrowych. Dalekosigznym celem badar byto opisanie cech fizykochemicznych stopow,
ich (w szerokim znaczeniu) struktury i stabilnosci, w tym tendencji do separacji fazowej,

tworzenia wakansow, struktury elektronowej i magnetycznej komponentow, etc.

Wyniki badan opisane zostaty w jedenastu pracach oryginalnych. Pan dr Wrébel wystepowat
w nich czterokrotnie jako pierwszy autor, oraz tréjkrotnie jako jedyny autor
korespondencyjny. Badania opisane w w./wym. pracach opublikowanych w latach 2015-21
s3 w znacznej mierze wynikiem realizacji stazu podoktorskiego dr. Wrébla w grupie prof.
Dudareva (w latach 2013-5) oraz intensywnej nastepczej wspotpracy z tym uczonym, takie w
projekcie EUROfusion. We wszystkich wymienionych jedenastu wieloautorskich pracach

wspotautorami sa prof. S. L. Dudarev lub /i prof. D. Nguyen-Manh (obaj z Wielkiej Brytanii).
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Ponadto, wspoétautorami prac sa czesto inni ,,senior authors”, np. w czterech publikacjach
wspotautorem jest prof. K. K. Kurzydtowski (Polska), a w nielicznych takze dr hab. T.
Wejrzanowski (Polska), prof. P. M. Mummery (USA), oraz prof. R. Goodall (UK). Nie jest to
zatem — prostszy w ocenie — przypadek samotnego prowadzenia badan i jednoautorskiego
publikowania. Zasadne jest wiec postawienie pytania o realny udziat i wkiad habilitanta w

prowadzone badania.

Oswiadczenia wspdtautoréw nie pozostawiajg watpliwosci, ze rola dr. Wrébla w
konceptualizacje wiekszosci publikacji, powstanie wynikow obliczeniowych i ich analize byta
bardzo wazna. W szesciu pracach rola ta zostata usankcjonowana pierwszym miejscem dr.
Wrobla na liscie autoréw lub przypisaniem Mu roli autora korespondencyjnego. Przy tym w
dwéch pracach, w ktérych pierwszymi autorami sg D. Sobieraj oraz M. Fedorov, dr Wrébel
sprawowat opieke naukowa nad tymi doktorantami wspdlnie z prof. Nguyen-Manh. Mzna
zatem wywnioskowag, iz rola dr. Wrébla przerastata tg, jakiej zwyczajowo oczekujemy od
przecietnego uczestnika stazu podoktorskiego; Jego wktad w zaplanowanie i powstanie
badan, analize wynikéw oraz powstanie publikacji naukowych byt kluczowy i miat charakter

pracy typowej dla ,starszego autora”.

Przedstawiony dorobek jest bez watpienia solidny, zwarty tematycznie i wpisuje sie w dobrze
zakreslony i silnie powigzany z eksperymentem temat badawczy. Wyniki zostaty
opublikowane w porzadnych czasopismach branzowych typowych dla dziedziny inzynierii
materiatowej (Acta Mater., J. Phase Equil. Diff.), chemii fizycznej (PCCP) i fizyki (PRB, PRM, J.
Phys.: Cond. Matter), nauk obliczeniowych (Comput. Mater. Sci.), czasopismach
interdyscyplinarnych typu open access (Sci. Rep.), a takze (jedna) w prestizowym czasopismie

interdyscyplinarnym gtéwnego nurtu (Science Adv.).
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Warto przyjrze¢ sie takze catosci dorobku naukowego dr. Wrébla. Doktorat p. Wrébel
obronit w 2012 r., zatem ponad dekade temu. Dr Wrobel publikuje od zakoriczenia doktoratu
érednio trzy prace rocznie, co uznaje za wynik umiarkowany czy przecigtny. Jednak
cytowania obce sa od dekady na krzywej zdecydowanie wznoszacej. Baza danych Scopus
(akces 1.02. 2023 r.) wymienia facznie czterdziesci dwie publikacje Jego wspotautorstwa
(H=18), gromadzace facznie niemal 1000 cyt. obcych; wyréznia sig jedna praca znaczaca (tzn.
majaca ponad 100 cyt. obcych) z 2019 r. majaca 232 cyt. obcych. Tow skali krajowej bardzo
dobry wynik zwazywszy takze na etap kariery naukowej dr. Wrébla; po czgsci wynika on na
pewno z mozliwoéci wspdtpracy z dobrymi grupami teoretycznymi poczawszy od tej, z ktorej
wyr6st (Kurzydtowski), po te, z ktérymi mégt wspétpracowac na dalszym etapie kariery.
Szkoda, ze we wzmiankowanej publikacji dr Wrébel nie byt ani pierwszym, ani
korespondencyjnym autorem. Jednak jest to naturalne, gdyz praca ta jest w zasadniczej
mierze eksperymentalna, a dr. Wrébla miat wktad wytacznie we wspomagajaca
(obliczeniowa) cze$¢ pracy. Nie mozna doszukac sie w owej pracy zadnej sugestii, by to
wyniki teoretyczne profetycznie poprzedzaty wyniki eksperymentalne (wéweczas rola teorii
bytaby wiodgca). W podsumowaniu rzecz nalezy, iz Dr Wrébel opublikowat znaczna liczbe
prac w wiekszosci wieloautorskich, ze swoja wiodacg lub co najmniej réwnorzedng do
,senior authors” rola, majac wktad do czesci obliczeniowej, przy czym cze$é z prac zostata

bardzo dobrze przyjeta przez srodowisko naukowe.

Przejde do meritum sprawy, czyli do kwestii naukowych powiazanych z ocenianym
osiagnieciem. Gtéwnym osiagnieciem habilitanta wydaje sig by¢ zrozumienie natury
(struktury lokalnej, wiasciwosci) stopéw wielopierwiastkowych tak fekkich metali
przejéciowych (gtéwnie 3d, np. Fe-Cr-Mn-Ni), jak i cigzkich (np. W-Re-0s), oraz stopéw metali
obu tych grup (np. Cr-Ta-Ti-V-W). Wyniki teoretyczne pozwolity zrozumieé m.in. dlaczego w
materiale ponizej pewnej temperatury pojawiaja si¢ wytracenia wzbogacone w jeden jub
dwa pierwiastki sktadowe (tendencja segregacyjna). Ponadto, Habilitant upatruje przyczyng
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olbrzymiej obserwowanej w eksperymencie odpornosci wybranych stopdéw na
napromieniowanie w ztozonej plazmie w tym, iz mobilnosci dwdch typow defektow, t.j.
wakansow oraz adatomow miedzyweztowych sg podobne, co skutkuje mozliwoscia
»Zaleczania” sklastrowania sie defektow (klastrowanie mogtoby doprowadzic¢ do
powstawania mikroskopowych wad materiatu). Takie zachowanie stopéw
wielokomponentowych pozostaje w olbrzymim kontrascie z niekorzystnym zachowaniem np.
czystego wolframu, ktéry jest stosowany w diwertorach reaktoréw jadrowych. O ile pierwszy
wynik teoretyczny nie jest szczegdlnie odkrywczy, gdyz entalpie mieszania gtéwnie w
stopach dwukomponentowych i tendencje do separacji fazowej wyznaczano juz dosé dawno,
o tyle zauwazy¢ nalezy, ze symulacje prowadzone przez Habilitanta byty technicznie
nietrywialne, ze wzgledu na ztozony skfad stopdw (np. WagTassCrisVi1) i wynikajaca z tego
koniecznos¢ uzycia wielu bardzo duzych superkomoérek krysztatu do symulacji materiatu
wykazujacego symetrie translacyjng. Z kolei wynik zwigzane z mozliwoscig anihilacji dwadch
typow defektéw nie jest wynikiem twardo popartym obliczeniami mobilnosci, lecz sugestia
typu ,educated guess”. Przyznac przy tym nalezy, ze obliczenia takie dla wzmiankowanego
W3gTassCrisVia bylyby bardzo kosztowne, o ile w ogdle wykonalne z uzyciem metod ab initio,
nie mowiac juz o tym, ze dla stopdw ztozonych z metali 3d sprawe dodatkowo komplikuje ich
magnetyzm. Wreszcie, wyjscie poza uktady dwusktadnikowe wymagato modyfikacji
oprogramowania i uzycia nowych narzedzi analitycznych, co Habilitant stosownie uczynit. W
podsumowaniu nalezy wiec stwierdzi¢, ze to nie nowe gérnolotne koncepcje teoretyczne,
lecz ciezka praca u podstaw, mozolny rozwdj narzedzi i metodologii, pozwolity dr. Wroblowi
osiggnac zaplanowane cele. Skutkiem pracowitosci i doktadnosci s m.in. takie ciekawe
konkluzje jak ta, ze objetos¢ stopéw Fe-Cr-Ni nie stosuje sig do zasady Vegarda lecz moze by¢
anomalna (dodatek chromu o ,,duzym” promieniu atomowym skutkuje spadkiem objetosci) i
jest silnie powigzana z wtasciwosciami magnetycznymi kazdego z tych atoméw. Uwazam ten
wynik za ciekawy i wazny, tym bardziej ze dotyczy stali o olbrzymim spektrum zastosowan.
Innym ciekawym wynikiem (cho¢ za koncepcje badawcza, jak pisze explicite Habilitant,
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odpowiedzialny jest takze prof. K. Kurzydifowski) jest model powstawania wydzielen
bogatych w Re w stopach W-Re. Model ten, potwierdzony obliczeniami, zaktada kluczowa
role wakanséw w powstawaniu wydzieler. Mam tu uwage natury chemicznej mogaca
rzutowaé na konsekwencje dla inzynierii materiatowej. Tworzenie stopéw przez pierwiastki z
tej samej grupy Uktadu Okresowego o duzych i elektronowo miekkich (w sensie Persona)
atomach (np. W-Mo czy Zr-Hf) nie jest niczym nieoczekiwanym a negatywne konsekwencje
tego zjawiska dla geologii i oczyszczania rud sa gigantyczne. Z drugiej strony, w przypadku
tworzenia stopow przez pierwiastki z tego samego okresu, ale réznych grup Uktadu
Okresowego (np. wzmiankowany tu W-Re) mozna zrozumie¢, zaktadajac przynajmniej
czesciowq lokalizacje nadmiarowej gestosci elektronowej. W tym konkretnym przypadku,
zauwazajac izoelektronowos¢ atomu WP i zrebu Re* o nieznacznie tylko mniejszym
promieniu, i naginajac stosowalnos¢ reguty Zintla-Klemma do metali, stop Wi-xRex
mogliby$my przyblizyé jako WiRe*«e™x. Potencjalne wakanse struktury bytyby idealnym
miejscem na przynajmniej czesciowe lokalizowanie sig ,nadmiarowej” gestosci elektronowe;j
wprowadzanej rzez Re. Uktady takie, o bardzo silnej lokalizacji znane sa w chemii od okoto
czterdziestu lat i nazywane sa elektrydami lub elektrydkami. Czasami nawet brak defektow
(szczegdlnie w podsieci anionowej) nie przeszkadza w ich powstawaniu, np. pierwiastkowy
séd pod wysokim ciénieniem zamienia si¢ w bezbarwny izolator elektrycznosci, Na*e™. Opis
Habilitanta zachowania stopu Wi-xRex wyposazonego w wakansy, ktére staja sig rodzajem
quasi-atomu, stabilizowanego przez kationy Re* wokat, niezwykle silnie przypomina

oczekiwane zachowanie elektrydow.

Druga sugestia, jaka chciatbym tu poczyni¢, jest mozliwosc uzycia przez Habilitanta tak
prostego parametru jak ,$rednia liczba elektronéw walencyjnych na atom stopu”, czyli tzw.
electron count. Jest to parametr powszechnie uzywany w chemii ciafa statego m.in. do opisu

stabilnoéci form polimorficznych (np. fcc vs. bee) w funkcji skfadu.
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Warto przy tej okazji zauwazy¢, ze Natura ,,wymyslita” zwiqzki wielokomponentowe czy
roztwory stafe miliardy lat temu. Przyktadowo, minerat johnsenit wystepujacy m.in. w
prowincji Quebec w Kanadzie, przyjmuje pozornie prostg strukture krystaliczng, o komorce
R3m (Z=3). Jednak de facto miast prostego oczekiwanego wzoru chemicznego znajdujemy w
nim pie¢ niemetali (Si, C, Cl, O i H) oraz siedemnascie metali. Poniewaz wiele kationéw o
dosc¢ réznych promieniach jonowych zajmuje z koniecznosci tg sama pozycje w strukturze
krystalicznej, prowadzi to z pewnoscia do lokalnego nieporzadku w strukturze, blisko- i
daleko-zasiegowych deformacji, wystepowania wakanséw balansujacych lokalne pole
elektryczne, tzw. rattlingu kationéw mniejszych (typowego wtasnie dla materiatow o
wysokiej entropii), a by¢ moze nawet trudno wykrywalnych modulacji struktury. Takze na
pozycji anionowej wystepuje tu znaczny nieporzgdek. Wpét-rekordzista jest minerat
hellandit, o jednoskosnej komérce zawierajgcej jeden ekwiwalent wzoru strukturalnego
opartego o 22 rézne pierwiastki chemiczne, gdzie takze wspoétwystepuje 17 metalii 5
niemetali o walencyjnosciach od 1+ do 4+ i dramatycznie roznych promieniach jonowych.
We wspdtczesnej nauce zwigzki o wysokiej entropii staty sie modne od ukazania sie pracy J.-
W. Yeh i wsp. w Advanced Engineering Materials w 2004 r. Bardzo szybko zdano sobie
sprawe z roznorodnosci ich potencjalnych zastosowan, w tym z mozliwej przewagi nad
tradycyjnymi materiatami uporzadkowanymi i amorficznymi; réwnoczesnie obszar badan,

pierwotnie ograniczony do stopéw, poszerzyt sie na zwigzki chemiczne, szczegdlnie tienki.

Ocena dorobku naukowego dr. Wrébla nie moze abstrahowaé od innych elementéw, nie
bedacych bezposrednia sktadowa omoéwionego juz osiggniecia. Dr Wrébel czyni wysitki w
celu pozyskania srodkéw na badania naukowe w formie grantéw, zdobywanych w
procedurach konkursowych; zakonczyto sie to sukcesem w przypadku projektéw Homing i
Sonata, na obecnym etapie kariery oczekiwany bytby projekt typu OPUS. Umiejetnosé
nawigzywania przez dr. Wrébla wartosciowej wspodtpracy naukowej rowniez nie podlega
dyskus;ji; cieszy takze przyznanie projektu europejskiego INNUMAT, w ktorym dr Wrébel jest
6
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PI po stronie Politechniki Warszawskiej; $wiadczy to o dojrzatosci Habilitanta. Dodatkowym
elementem pos$wiadczajacym Jego aktywnos$é ,grantobiorczg” jest projekt wewnetrzny (w
ramach Politechniki Warszawskiej) t.j. IDUB. Zaangazowanie w dydaktyke mtodziezy jest
moze nieco ponizej przecietnej, lecz ma sie to szanse zmienic¢ (deklaratywny opiekun
pomocniczy trzech prac doktorskich, wg. bazy Synaba nadal trwajacych tzn. jeszcze nie
zakonczonych obrong). Co do upowszechniania wynikéw naukowych: ustne wystgpienia
konferencyjne lub wyktady w osrodkach naukowych w kraju i za granica s rozsadnie liczne a
niektére byly wygtoszone na zaproszenie organizatoréw. Podobaja mi sie plany badawcze
Habilitanta, w szczegdlnosci plan stworzenia doktadnych potencjatéw migdzyatomowych dla
wybranych stopéw. W zasadzie jest to kluczowy element metodologii, ktéra moze urealnic
badania np. mobilnosci wakacji bez koniecznosci uzycia zbyt kosztochtonnych metod ab
initio. Bardzo napawa mnie optymizmem mnie takze Jego narastajace zaangazowanie w

eksperyment.

W podsumowaniu, mimo bardzo drobnych zastrzezen, moja ocena dorobku dr. Wrébla jest
jednoznacznie pozytywna. Uzyskane przezen wyniki s wartosciowe i wazne; dotycza bardzo
waznych i faktycznie stosowanych na duza skale materiatéw i wpisuja si¢ w modny nurt
studiéw nad materiatami o wysokiej entropii. Drobne opisane wyzej niedociggnigcia nie
podwazaja sedna sprawy. W mojej opinii dr Wrdbel jest dojrzalym naukowcem, ktory
powinien uzyskaé prawo samodzielnego promowania doktoréw. Uwazam, ze przedstawione
osiggniecia catkowicie spetniaja wymagania stawiane w Ustawie kandydatom na doktora

habilitowanego i nalezy dopusci¢ aplikanta do dalszych etapdw postgpowania.

Prof. Wojciech Grochala






