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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Ireneusza Buganskiego pt.
»Metody statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego i fononowego dla

kwazikrysztaéw”

Rozprawa pt. ,,Metody statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego i fononowego dla
kwazikrysztabw” wykonana zostata przez mgr Ireneusza Buganskiego w Instytucie Fizyki 1
Informatyki Stosowanej Akademii Gorniczej i Hutniczej w Krakowie pod opieka Prof. Dr

hab. Janusza Wolnego.

Wprowadzenie

Od lat problem oznaczenia struktury atomowej i molekularnej dla monokrysztalow
periodycznych jest w zasadzie rozwigzany. Zgodnie z teoria symetrii tylko 1, 2, 3,4 1 6-
krotne osie obrotu sg realizowane w tych krysztatach. Stwierdzono, ze plaszczyzna moze by¢
Scisle pokryta tylko przez trzy wielokaty: trojkat, kwadrat i szesciokat tworzace komoérke
elementarng. W zwiazku z tym prawa symetrii wykluczaja pigciokaty 1 dziesig¢ciokaty.
Dopiero odkrycie Dana Shechtmana w roku 1982, ktéry podczas badan z uzyciem mikroskopii
elektronowej szybko chtodzonych stopéw AlMn., otrzymat elektronowy obraz dyfrakcyjny z
osig 10-krotng. Badania tych materialow nalezacych do klasy ” Kwazikrysztaléw” pokazaly ,
ze wystepujg one w naturze jako jedno-, dwu- i tréj-wymiarowe uklady aperiodyczne. Opis
uporzadkowania dalekiego zasiggu atomow w kwazikrysztalach jest bardzo skomplikowany.
W przypadku tych materialéw dla D2 wymiarowego przypadku pelne pokrycie plaszczyzny
wymaga dwdch wielokatow (np. w postaci dwoch rombow). W zwigzku z wystgpowaniem w
sieci aperiodycznej dwoch elementéw strukturalnych w sieci aperiodycznej wystepuje
dowolnos¢ ich ulozenia, a zmiana utozenia prowadzi do tak zwanego przeskoku fazonowego.
Uporzadkowanie dalekiego zasiggu jest famane przez ten efekt (nieporzadek fazonowy).

Rozprawa doktorska mgr Ireneusza Buganskiego dotyczy zastosowania  poprawek

uwzgledniajacych nieporzadek fazonowy i fononowy w obliczeniach struktury atomowe;j
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kwazikrysztatdéw, w szczegdlnosci kwazikrysztatow dedekagonalnych. Autor opracowat dwa
nowe modele teoretyczne uwzgledniajgce nieporzadek fazonowy. Pierwszy model dotyczy
nowego opisu analitycznego formuly czynnika struktury zaktadajacy maty wptyw nieporzadku
fazonowego. Drugi model bazuje na przyblizeniu rozktadu prawdopodobienstwa przez jego
momenty.

Autor rozprawy w swoich pracach wykorzystal modele przestrzeni wielowymiarowych i wielu
formul matematycznych uzywanych do oznaczenia struktur niewspétmiernie modulowanych.
W rozprawie autor podaje fundamentalne prace De Wolfa jak i Jannera a zwigzane z opisem
przestrzeni wielowymiarowej i super-grup przestrzennych (oraz opisem przestrzeni fizycznej

réwnoleglej jak i dodatkowej 3+d wymiarowe] przestrzeni prostopadie;j).

Dorobek naukowy mgr Ireneusza Buganskiego to 21 publikacji w czasopismach o zasiggu
mie¢dzynarodowym (w siedmiu publikacjach jest pierwszym autorem, h=5, liczba cytowani 52,
najwyzsze cytowania ma praca w Acta Cryst A vol 71 2015, 11 cytowan.). W dorobku nalezy
podkresli¢ bardzo aktywny udziat w konferencjach naukowych na ktérych zaprezentowat
wyniki 27 prac, w tym 10 wystgpien ustnych’
Autor rozprawy wybral 6 publikacji ktére sg podstawg rozprawy doktorskiej. Tematyka
naukowa tego zbioru ujgta zostala w tytule rozprawy (w os$wiadczeniach wspdtautoréw
podkreslono wiodaca role mgr. I. Buganskiego):
»Metody statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego i fononowego dla kwazikrysztadw”
Rozprawa liczy 166 stron i podzielona zostata na nastgpujace rozdziaty:
i. poswigcone wprowadzeniu do historii kwazikrysztatlow oraz ich opisu
matematycznego w przestrzeni wielowymiarowe;j;
il. prezentacji mozliwych nieporzadkow w tych krysztatach w tym zwigzanych
z fononami i fazonami.
iii. dyskusji uzytego oprogramowania.
Ostatnim rozdzial 6-ty zawiera kserokopie publikacji i krotkie omoéwienia wynikow.
Koncowe rozdzialy zawierajg listg wystgpien konferencyjnych, liste wszystkich publikacji

autora rozprawy oraz list¢ nagréd 1 wyroznien.
Lista publikacji autora .b¢dace podstawa recenzowanej rozprawy doktorskiej.

1 Model Refinement of Quasicrystals (Crystallography Reviews, 24, 22-64 (208)) .. 45
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2 The estimation of the phason flips in 1D quasicrystal from the diffraction pattern (Physica
Status Solidi B253, 450-457 (2016)) ... 89

3 The order-disorder evolution in quasicrystals through phason flips (Journal of Alloys and
Compounds 710, 92-101 (2017)) .. 98

4 Atomic Sructure of Decagonal Al-Cu-Rh Quasicrystal — Revisited: New Correction for
Phonons (Crytals 9, 78 (2019)).... 109

5 The moments’ series expansion of the tiling’s distribution function for a decagonal
quasicrystal (Scientific Reports (under review)) .120

6 Phason-flips refinement of and multiple-scattering correction fot the d-AlCuRh quasicrystal
(Acta Crystallogrphica A75, 352-361 (2019))

Cele i wyniki.

Tematyka rozprawy lezy w nurcie prac naukowych zwigzanych z oznaczeniem struktury
kwazikrystalicznej w oparciu o pomiary dyfrakcyjne a realizowanych od szeregu lat w zespole
Prof. Dr hab. J. Wolnego.

Cel jaki przyswiecal autorowi rozprawy wigze si¢ z jednej strony z znalezieniem modelu
opisujacego struktur¢ atomowa kwazikrysztalu, a nastgpnie udokladnieniu tej struktury
uwzgledniajagc nieporzadek wynikajacy z poprawek fononowych i fazonowych . Pierwsza
poprawka dotyczy struktur periodycznych i aperiodycznych , a nieporzadek fazonowy
zwigzany jest tylko z strukturami aperiodycznymi.

Nastepnym celem bylo opracowanie formuly czynnika struktury uwzgledniajacego poprawki
nieporzadku fazonowego ( w tym majacych charakter funkcji Bessla ).

Kolejnym celem bylo sprawdzenie opracowanych modeli w oparciu o pomiary dyfrakcyjne

dekagonalnego kwazikrysztatu stopu AICuRh.

W swoich rozwazaniach autor rozprawy korzystat nie tylko z opisu matematycznego struktury
w przestrzeni wielowymiarowej, ale takze z opisu przy uzyciu ,Sredniej komorki
elementarnej”. Opis ten zostal opracowany i rozwiniety prze z Prof. Dr hab. J. Wolnego.
Srednia komérka elementarna jest aktualnie wykorzystywana dla struktur zmodulowanych a
takze z sukcesem dla kwazikrysztalow dekagonalnych oraz ikosaedrycznych. Metoda ta jest
bardzo uniwersalna. Analiza w $redniej komodrce elementarnej jest metodg statystycznych
rozktadéw prawdopodobienstw. Podstawg analizy statystycznej jest wybdr periodycznej sieci

referencyjne;.
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W oznaczeniu struktury atomowej kwazikrysztalu istotng role odgrywa obliczenie czynnika
struktury w przestrzeni wielowymiarowej lub w sredniej komoérce elementarnej. Aby uzyskaé
jak najlepsze udoktadnienie struktury kwasikrysztalu nalezy w obliczeniach uwzglednié
nieporzadek fononowy i fazonowy. W tym celu autor opracowal oprogramowanie pozwalajace
na udoktadnienia struktur kwazikrysztatow dekagonalnych 1 ikoseadrycznych.
Oprogramowanie to pozwala na uwzglednienie poprawki gaussowskiej dla fazonéw oraz

wykorzystanie modelu przeskokéw fazonowych.
Kratkie podsumowanie wynikéw zamieszczonych w szesciu publikacjach

Publikacja 1 jest praca przegladowa podsumowujacg oznaczenia struktury kwazikrysztatow
przy uzyciu metody komorki sredniej w zespole profesora Wolnego. Autor rozprawy brat udziat
w opracowaniu prezentacji wynikow. Praca liczy 42 strony.

Publikacja 2. w ktérej mgr I Buganski jest pierwszym autorem prezentuje obliczenia
powigzania rozkladow prawdopodobienstwa w metodzie $redniej komorki elementarnej z
nieporzadkiem fazonowym. Autor opracowal nowa poprawki na przeskoki fazonowe .
Poprawki zastosowane dla struktury 1D-wymiarowej pokazujg korelacje pomiedzy
wartosciami momentéw  rozkladu a stopniem odksztalcenia struktury  przeskokami
fazonowymi.

Publikacja 3. (I. Buganski - pierwszy autor) Praca ta wykazala, ze wielokrotne przeskoki
fazonowe w strukturze prowadza do struktury amorficznej ( z gaussowskim rozkladem
prawdopodobienstwa w sredniej komorce elementarne;j).

Publikacja 4, Wyniki tej pracy wskazuja, ze czynnik struktury kwazikrysztalu powinien by¢
skorygowany o czynnik temperaturowy dajacy wkiad od drgan atomow w strukturze. ( W
krysztatach periodycznych jest to czynnik Debye’a-Wallera -lub tz ,displacment factors).
Praca prezentuje wyniki z zastosowaniem funkcji Bessela I-rodzaju do opisu nieporzadku
fononowego oraz wynikéw udokladnienia struktury AICuRh , ktore wykazuje poprawe
wskaznikdéw rozbieznosci.

Publikacja 5. ( pierwszy autor). Artykul zlozony do druku zawiera dane udoktadnia struktury
kwazikrysztalu AlICuRh gdzie zastosowano przyblizenia czynnika struktury szeregiem Taylora
z momentami rozkladu potozen atoméw w S$redniej komodrce elementarnej jako
wspolczynnikami. Wyniki ukazuja, ze uwzglednienie drugiego momentu juz w pelni odtwarza
obraz dyfrakcyjny. W tej pracy przedstawiono wyniki symulacji struktury =z

nieporzagdkowaniem fazonowym metodg Monte Carlo.
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Publikacja 6. (I, Buganski pierwszy autor), artykut prezentuje wyniki obliczen uwzgledniajacy
poprawke do natezen pikéw dyfrakcyjnych dla przeskokoéw fazonowych. Praca pokazuje
wplyw fazonéw na obraz dyfrakcyjny oraz poprawe udoktadnienia struktury kwazikrysztatu
stopu AICuRh .

W podsumowaniu autor podkresla, ze metoda sredniej komorki elementarnej daje bardzo dobre
wyniki dla opisu nieporzadku fononowego i fazonowego. Do tej pory autorzy prac uwzgledniali
nieporzadek fazonowy przez zastosowanie gaussowskiego rozkladu faozondéw w przestrzeni
prostopadiej. W rozprawie pokazano, ze nieporzadek fononowy w kwazikrysztatach moze by¢

lepiej opisany przy uzyciu funkcji Bessla.

Podsumowanie.

Wyniki 6-$ciu publikacji pokazuja, ze autor opanowat w szerokim zakresie metody pomiarowe
oraz obliczeniowe dla materialow aperiodycznych. Jego prace wniosty nowe podejscie do
udokladnienia struktur kwazikrysztaldw z uwzglednieniem poprawek na nieporzadek
fononowy jak i fazonowy. Autor oprocz wynikow dotyczacych poprawnego oznaczenia
struktur materiatow aperiodycznych opracowal nowe metody obliczeniowe udoktadnienia.
Dorobek publikacyjny 21 prac w dobrych czasopismach naukowych wskazuje na wysoki
poziom wiedzy 1 umiejetnosci, ale takze na zapoznanie si¢ z nietrywialnym opisem w
przestrzeni wielowymiarowej dla struktur aperiodycznych.

Rozprawa napisana jest przejrzyscie i mimo trudnego opisu matematycznego jest zrozumiata.
Uzyskane wyniki zaprezentowane w 21 pracach, ze autor jest juz wybitnym specjalista od
kwazikrysztatow.

Rozprawa mgr Ireneusza Buganskiego spelnia z wyrdznieniem wszystkie warunki dla
uzyskania stopnia doktora nauk fizycznych.

Rozprawa spelnia takze wszystkie kryteria ustawy o stopniach naukowych. W zwiazku z
powyzszym wnosz¢ o dopuszczeniu mgr Ireneusza do dalszych etapéw przewodu

doktorskiego.
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Rada Naukowa
Wydziahu Fizyki i Informatyki Stosowane;j

Akademii Gérniczo Hutniczej w Krakowie

Whiosek o wyréznienie rozprawy doktorskiej mgr Ireneusza Buganskiego

Rozprawa pt. ,,Metody statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego i fononowego dla
kwazikrysztabw” wykonana zostala przez mgr Ireneusza Buganskiego w Instytucie Fizyki i
Informatyki Stosowanej Akademii Gorniczej i Hutniczej w Krakowie pod opiekg Prof. Dr hab.
Janusza Wolnego.

Wyniki wybranych 6-$ciu publikacji pokazuja, ze autor opanowat w szerokim zakresie metody
pomiarowe oraz obliczeniowe dla materiatow aperiodycznych. Jego prace wniosty nowe
podejscie do udokladnienia struktur kwazikrysztalow z uwzglednieniem poprawek na
nieporzadek fononowy jak i fazonowy. Autor oprocz wynikéw dotyczacych poprawnego
oznaczenia struktur materialdéw aperiodycznych opracowal nowe metody obliczeniowe
udoktadnienia struktury .

Dorobek publikacyjny 21 prac w dobrych czasopismach naukowych wskazuje na wysoki
poziom wiedzy i umiejetnosci, ale takze na zapoznanie si¢ z nietrywialnym opisem w
przestrzeni wielowymiarowej dla struktur aperiodycznych.

W zwiazku z powyzszym stawiam wniosek o wyr6znienie rozprawy doktorskiej Pana Ireneusza

Buganskiego.
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