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RECENZJA

rozprawy doktorskiej Pana magistra inzyniera Ireneusza Bugajskiego pt.. ,Metody
statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego i fononowego dla kwazikrysztatow”
(promotor Pan Prof. dr hab. Janusz WOLNY) opracowana na prosbe Prodziekana ds. Nauki i
Wspotpracy Wydziatu Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Gorniczo-Hutniczej im.
Stanistawa Stasica w Krakowie Pana Prof. dr hab. inz. Bartlomieja Szafrana (pismo z dnia

16.10.2019).

Przedstawiona mi do recenzji rozprawa doktorska autorstwa I. Bugajskiego pod wyzej
wymienionym  tytulem zawiera streszczenie oraz pie¢ rozdzialow tematycznych,
podsumowujacych wyniki szesciu artykuléw, stanowiacych integralng czesé rozprawy, z
ktérych pig¢ opublikowano w renomowanych czasopismach z |, listy filadelfijskiej”, a jeden
ztozono do recenzji w czasopismie Scientific Reports. Praca obejmuje 166 tekstu. Pie¢
rozdzialow tematycznych napisano na 44 stronach zawierajacych szereg rysunkow
ponumerowanych podwéjnymi indeksami odnoszacymi sie do rozdziatéw, co utrudnia
okreslenie liczby wszystkich rysunkoéw. Autor rozprawy podat takze spis cytowanej literatury
zawierajacy 79 pozycji, w trzech z  ktérych byt wspétautorem. Eacznie doktorant
opublikowat 17 prac, z ktérych dwie stanowig czg$¢ jego nastepnego doktoratu
prowadzonego na Uniwersytecie Hokkaido pod kierunkiem prof. Hirouyki Takakury. W
rozprawie doktorant przedstawit liste swoich wystapien konferencyjnych, sktadajaca sie z 27
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pozycji, oraz uzyskane nagrody za najlepsza prezentacje ustng (Grenoble, Francja) oraz
najlepszy plakat (Wieden, Austria) na konferencjach mi¢dzynarodowych, jak i udziat w
grancie ,,Preludium 11” w latach 2016 -2019 oraz w grancie dziekaniskim w latach 2016 —

2018.

W pierwszym rozdziale pracy doktorskiej autor przedstawil krétki szkic historyczny
dotyczacy rozwoju krystalografii struktur aperiodycznych. W drugim rozdziale przedstawit
opis matematyczny struktur kwaziperiodycznych oparty o rzutowanie przestrzeni
wielowymiarowej ze szczegélnym uwzglednieniem rzutowania dla pokrycia Penrose’a.
Omé6wiono réwniez pojecie sredniej komérki elementarnej, wprowadzone przez prof. Janusza
Wolnego. Opis kwazikrysztatléw na podstawie koncepcji $redniej komorki elementarnej jest
Oparty na statystycznym podejsciu w opisie nieuporzadkowania fononowego i fazonowego i
jest  alternatywa do metody wielowymiarowej. Dodatkowo doktorant szczegétowo
przedstawit metode $redniej komorki elementarnej dla kwazikrysztatu dekagonalnego,
ktérego czynnik strukturalny zostat opisany w rozdziale trzecim. W rozdziale czwartym autor
omowil dwa typy nieporzadku w kwazikrysztatach - fononowy i fazonowy oraz i ich wptyw
na czynnik strukturalny. Fazony, jako przeskoki atoméw pomiedzy sasiednimi pozycjami
energetycznie réwnowaznymi, nie wprowadzaja odksztalcenr w strukturze gdy stosujemy
podejscie czysto geometryczne. Mozna ich opisaé jako fale zaburzenia rozprzestrzeniajacag si¢
W przestrzeni prostopadlej, ktéra w przestrzeni fizycznej powoduje przeskok atomoéw
pomigdzy pozycjami energetycznie réwnowaznymi. Mozliwos¢ takich przeskokow wigze si¢
ze stabilnoscig struktury kwazikrystalicznej. Kwazikrystaliczne fazy zazwyczaj sq wtornymi
roztworami stalymi i przy niektérych sktadach chemicznych i temperaturach mogg byé
niestabilne. Przypadek taki ma miejsce na przyktad dla dekagonalnych kwazikrysztatéw stopu
AlCuCo. Niestabilnos¢ tego typu wiaze sie z tak zwanymi odksztalceniami fazonowymi,
ktore moga by¢ opisane poprzez zmiang kierunku rzutowania struktury przestrzeni wyzej
wymiarowej na przestrzen fizyczng. Obecnos¢ takiego odksztalcenia fazonowego manifestuje
si¢ poprzez liniowa zalezno$é szerokosci reflekséw dyfrakcyjnych  od prostopadlej
wspolrzednej wektora falowego i dlatego ten typ odksztatcenia jest nazywany liniowym

odksztalceniem fazonowym.

Doktorant podjat probe opisu wpltywu przeskokéw fazonowych na obrazy dyfrakcyjne
struktur kwazikrystalicznych. Istniejaca poprawka uwzgledniajaca nieporzadek fazonowy jest
oparta o rozszerzenie na przestrzen prostopadig podejscia opisujacego statystyke przeskokow

fazonowych, co praktycznie ma miejsce jednie dla bardzo zdefektowanych kwazikrysztatow.
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W tym przypadku rozklad prawdopodobienstwa potozen atoméw moze by¢ przyblizony
rozkladem Gaussa. Dla przypadku matego stopnia nieuporzadkowania, gdy z zatozenia
wystepuja tylko jednokrotne przeskoki fazonowe, doktorant stosujac podejscie analityczne,
zaproponowat dla pokrycia Penrose’a model statystyczny bazujacy na zliczaniu przeskokow
fazonowych. W nastepnych krokach badan doktorant podjat bardzo ambitny cel — stworzenie
modelu nieuporzadkowania fazonowego dla posredniego stopnia nieuporzadkowania, czesto
spotykanego w kwazikrysztalach. W ramach modelu doktorant zaproponowal nowg metode
nazwang przez niego ,metoda momentéw” uwzgledniajaca w opisie czynnika struktury
kolejne momenty rozkladu prawdopodobienstwa powiazanego z siecig kwazikrystaliczna.
Dodatkowo doktorant opracowal poprawke do czynnika struktury opisujaca zwiazek
pomigdzy amplituda pikéw dyfrakcyjnych a drganiami fononowymi. Powyzsze modele byty
zweryfikowane przez doktoranta dla dekagonalnych kwazikrysztaléw AICuRh. Obliczone
przy ich pomocy obrazy dyfrakcyjne byly blizsze do otrzymanych eksperymentalnie niz
dyfraktogramy otrzymane przy zastosowaniu innych modeli. Stosowanie podejscia
statystycznego do opisu obrazéw dyfrakcji kwazikrystaléw wydaje sie bardzo trafnym, gdyz
refleksy dowolnego obrazu dyfrakcyjnego sa efektem oddzialywania promieniowania z

zespotem duzej liczby atomoéw.

W rozdziale pigtym doktorant przedstawil schemat i mozliwosci autorskiego
oprogramowania napisanego w S$rodowisku Matlab, pozwalajacego na udokfadnienie
struktury kwazikrysztaléw dekagonalnych i ikosaedrycznych. Oprogramowanie autora
pozwata dla struktur dekagonalnych na udokladnienie struktury z uwzglednienie poprawki
gaussowskiej na nieuporzadkowanie fazonowe oraz zastosowanie poprawki na drgania
fononowe jak i udoktadnieniu struktury atomowej z wykorzystaniem metody momentow.
Oprogramowanie to umozliwia réwniez udokladnienie struktury atomowej z wykorzystaniem
analitycznego modelu przeskokéw fazonowych, w szczegdlnosei udoktadnienie struktury z
wykorzystaniem uogoélnionego zbioru Penrose’a. Ponadto oprogramowanie pozwala na
wizualizacj¢ danych, rysowania struktur, generowania map gestosci elektronowej. Stworzone
przez doktoranta oprogramowanie zostalo uzyte po raz pierwszy do opisu struktury
kwazikrysztalow ikosaedrycznych wystgpujacych w ukladzie ZnMgTm. Struktura ta zostala
opisana w przestrzeni fizycznej bez stosowania metody przestrzeni wielowymiarowej. Autor
planuje dopracowanie obecnie niezbyt przyjaznego interfejsu uzytkownika i w przysztosci

udostgpnienie oprogramowania dla innych badaczy bez optat licencyjnych.



Opracowane przez doktoranta koncepcje sa bardzo istotnym wkladem w rozwoé;
modelowania struktur kwaziperiodycznych. Przedstawiony w rozprawie model nieporzadku
struktury dekagonalnej jest czysto geometryczny, zwigzany ze zmiang utozenia rombéw w
pokryciu Penrose’a i nie uwzglednia domen antyfrazowych, czegsto obecnych w
dekagonalnych kwazikrysztatach. Wydaje sie jednak, ze na podstawie tych modeli mozna w
przysziosci uwzglednié takze wptyw domen antyfrazowych, na obrazy dyfrakcyjne. Modele
zaproponowane W rozprawie moga by¢ bardzo przydatne do okreslenia wplywu
nieuporzadkowania fazonowego na przemiany kwazikrysztatbw w ich aproksymanty.
Nieuporzadkowanie struktury kwazikrysztaléw jako wtérnych roztworéw statych jest czesto
zwigzane z ich metastabilnoscia zalezng od temperatury 1 skladu chemicznego. Bardzo
obiecujacym byloby podjecie proby zastosowanie modeli nieporzadku fazonowego i
fononowego, zaproponowanych przez doktoranta, do okreslenia zakreséw skltadu

chemicznego okreslajacego najwieksza stabilnosci struktury.

Powyzsze uwagi dotyczace rozprawy majq charakter dyskusyjny i nie wplywaj na jej
oceng merytoryczng, ktéra mozna okredlié jako bardzo dobrg z wyrdznieniem. Zwarzywszy
na duzg liczbg publikacji (17), nowe modele i nowe metody obliczen komputerowych

zaproponowane i zweryfikowane eksperymentalnie przez doktoranta, wnosz¢ o wyrdéznienie

pracy.

Reasumujac stwierdzam, ze praca doktorska Pana magistra inzyniera Ireneusza Bugajskiego
pt: ,Metody statystyczne w opisie nieporzadku fazonowego 1 fononowego dla
kwazikrysztalow” spelnia wymagania dotyczace prac, dlatego wnosz¢ o dopuszczenie jej do

publicznej obrony.
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