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Recenzja
pracy doktorskiej magistra Piotra Traczykowskiego
pod tytulem
» Wykorzystanie statyki molekularnej do modelowania proceséw deformacji krysztalow
potprzewodnikowych”

Praca doktorska mgr Piotra Traczykowskiego pod tytulem ,,Wykorzystanie statyki
molekularnej do modelowania procesow deformacji krysztaldéw poélprzewodnikowych”
wykonana pod kierunkiem dr hab. inz. Pawla Diuzewskiego w Instytucie Podstawowych
Problemoéw Techniki PAN jest poswigcona zagadnieniom modelowania numerycznego
wlasnosci elastycznych i plastycznych krysztatow i materiatéw poétprzewodnikowych. Celem
pracy bylo zbudowanie narz¢dzia numerycznego do analizy odksztalcen duzej skali w
krysztatach poélprzewodnikowych, a ponadto zastosowanie go do modelowego przypadku
struktur opartych na kropkach kwantowych.

Nalezy oceni¢, ze wykonana prace zakonczyta si¢ sukcesem, tzn. skonstruowaniem
odpowiedniego zestawu narzedzi matematycznych i numerycznych w postaci skonczonego
zestawu programOw i procedur numerycznych, umozliwiajacych obliczanie wlasnosci
krysztalow w polprzewodnikow nietypowej sytuacji charakteryzujacej si¢ wystepowaniem
odksztatcen duzej skali. Narzedzie to moze by¢ szczegdlnie uzyteczne w przypadku badan
szczegOlnie zaawansowanych uktadéw potprzewodnikowych nalezacych do szybko
rozwijajacej sie dziedziny technologii kwantowych niskowymiarowych nanostruktur
pétprzewodnikowych, takich jak kropki, druty i studnie kwantowe. Fakt Ze jest to narzedzie
uniwersalne pozwala na jego zastosowanie w badaniach szeregu ukladéw
polprzewodnikowych o roznych wlasnosciach fizycznych.

Technicznie praca jest zastosowaniem uktadu réwnan typowego dla dynamiki
molekularnej i przeksztatceniem ich do zestawu zmiennych typowego dla metody elementu
skoficzonego. Rozwazane uktady dynamiki molekularnej obejmuja oddziatywanie dwu- i
trzyczastkowe o stosunkowo krotkim zasiggu, co jest warunkiem wystarczajacym dla
modelowania ukladéw krysztatdéw poOtprzewodnikéw oraz gazéw szlachetnych. Zasigg
oddzialywania uniemozliwia zastosowanie tego modelu dla uktadéw jonowych. Dodatkowe
mozliwosci rysuja sie w dziedzinie krysztaldbw molekularnych. Wykonane przeksztalcenia
umozliwiaja zastosowanie uniwersalnego solwera programu FEAP, o wysokiej stabilnosci i
szybko$ci co stanowi o sile programu. Otrzymane réwnania pozwalaja w przysztosci
zastosowanie takze innych solweréw po odpowiednich modyfikacja i kompilacji kodu
zrodtowego.

Rozprawa doktorska mgr Traczykowskiego sktada si¢ z 6 rozdziatéw obejmujacych
wstep, informacje o uktadach bedacych przedmiotem rozwazan, opisu teoretycznych podstaw
metody oraz opis zagadnien nieliniowej teorii sprezystosci oraz rozdzial zawierajacy opis



zastosowania metody do uktadéw zawierajacych pojedyncza oraz wiele kropek kwantowych.
Rozdzial ten zawiera poréwnanie wynikow teoretycznych z wynikami uzyskanymi za pomoca,
mikroskopu HRTEM. Ponadto w rozdziale tym sq zawarte informacje na temat zbieznosci
metody. Praca koficzy si¢ rozdzialem zawierajacym podsumowania i wnioski. Uzupeieniem
pracy jest dodatek A zawierajacy kody zrédtowe opracowane i zastosowane w ramach tej

rozprawy.

Wstep zawiera informacje na temat statyki i dynamiki molekularnej, definiuje zakres
pracy i okresla metody stosowane w badaniach opisanych w tej rozprawie. Zawiera rowniez
opis historyczny rozwoju metody. Opis ten w sposob prawidlowy opisuje wstepne etapy
rozwoju dynamiki molekularnej. Zawiera on takze pewne kontrowersyjne stwierdzenia, takie
jak np. okreslenie metody Aldera i Wainwrighta jako metod zblizonych do metody dynamiki
molekularnej. Mimo Ze metody te postugiwaly si¢ potencjalem twardych sfer, to jednak z
reguly uwaza sig je za pierwsze prace z tej metody. W sumie jednak opis historyczny uwazam
za prawidlowy. Innym aspektem jest opis zastosowan metody dynamiki molekularnej. Ze
wzgledu na ogromne pole zastosowan tej metody opis ten nie jest wyczerpujacy. Jednak
spelnia podstawowe zadanie zobrazowania uniwersalnos$ci metody i jej znaczenia w
badaniach réznorodnych ukladéw fizycznych, biochemicznych czy nawet biologicznych.

Rozdziat drugi zawiera opis wlasno$ci podstawowych uktadow krystalograficznych ze
szczegblnym uwzglednieniem typowych ukladow pétprzewodnikowych. Z natury opis ten
musi by¢ fragmentaryczny, jednak wprowadza w sposob wystarczajaco dokladny
podstawowe wlasnosci tych ukladéw. W szczegdlnosci istotne w tym kontekscie jest
wprowadzenie wlasnosci zwigzanych z obecnoscia defektow sieci krystalograficznej. W
rozdziale trzecim wprowadzone sa dynamiczne podstawy metody dynamiki molekularne;j,
takie jak potencjaly oddzialywania, itp. W zasadzie jest to wystarczajace wprowadzenie tego
zagadnienia, jednak mozliwe byloby bardziej obszerne potraktowanie tego tematu i
omdwienie szerszego zakresu materialow.

Rozdzial czwarty zawiera omoéwienie nieliniowej teorii sprezystosci, przy
uwzglednieniu réznych sformulowan réwnan konstytutywnych teorii hipersprezystosci.
Wprowadzenie to ma charakter bardzo formalny i zawiera jedynie skrétowe potraktowanie
tego tematu. Autor czyni uwage, ze jest to wynikiem jego doswiadczen numerycznych z
zastosowaniem metod hipersprezystosci dla badania réznych uktadéw, jednak wydaje sie, ze
dla jasnosci wywodu byloby celowe glgbsze oméwienie tych probleméw. Wydaje sig tez, ze
celowe byloby uzupelnienie rozdzialu o pewne definicje poje¢ wystepujacych w tym
rozdziale, np. definicje prawego i lewego tensora rozciagnied, itp.

Rozdzial piaty zawiera opis algorytmu modelowania metoda statyki molekularne;j.
Pokazany jest sposob odwzorowania uktadu wspoétrzednych atoméw i ich oddzialywan na
zmienne typowe dla metody elementu skonczonego. W rozdziale tym sa przedstawione
wyniki obliczen dla pojedynczej kropki kwantowej. Wyniki te sg uzupelnione poréwnaniem z
wynikami pomiaréw dla ukladow kropek kwantowych CdTe w matrycy ZnTe. Wyniki te
otrzymano dla uktadéw otrzymanych podczas wzrostu warstw w modzie Stranski-Krastanow
tzn. w ukladzie z warstwa zwilzajaca. Typowe uklady zawieraja okoto 170 tys. atoméw, co
ilustruje rozmiar zagadnienia. Otrzymane wyniki teoretyczne sg zaprezentowane przy uzyciu
preprocesora graficznego FEAP i wykazuja zgodnos¢ z wynikami TEM. Rozdzial koncza
uwagi na temat zbiezno$ci zawierajace rowniez dane dotyczace wymiar6w problemu.



Rozprawa jest zakonczona podsumowaniem w ktorym sg wyciagniete wnioski, i
omoéwione zalety i wady metody statyki molekularnej. Podkresla si¢ ze charakter
odwzorowania ogranicza zakres dopuszczalnych przemieszczen atomow. Istotng zaleta jest
natomiast mozliwos¢ stosowania tej metody do szeregu interesujacych uktadow fizycznych
bazujacych na strukturach kwantowych, w tym wypadku gltownie kropek kwantowych.
Otrzymanie tych wynikéw stwarza nowe interesujace mozliwosci, jednak nalezy mieé na
uwadze ze sama metoda statyki molekularnej jest numerycznie trudniejsza od metody
dynamiki molekularnej, co prowadzi do statystycznej zaleznosci w ktorej prace statyki
molekularnej sa w literaturze naukowej co najmniej 100-krotnie mniej liczne niz prace z
zakresu standardowej dynamiki molekularne;.

Praca jest uzupelniona spisem publikacji autora zawierajacych 6 publikacji i
komunikatow konferencyjnych otrzymanych przy uzyciu metody i programéw opracowanych
w ramach tej rozprawy. Wynik ten uwazam za dobry.

Rozprawa jest napisana w sposob prawidlowy. Zatozenia pracy, metody naukowe i
otrzymane wyniki sa przedstawione jasno i czytelnie. Praca zwiera stosunkowo niewiele

bledow gramatycznych i jezykowych.

W podsumowaniu stwierdzam Zze ta rozprawa spelnia wymogi stawiane pracom
doktorskim.
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