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RECENZJA
rozprawy doktorskiej mgr. in2. Przemyslawa Dziggielewskiego

p\. Szkta metaliczne Zr-Cu w warunkach wysokiego cignienia

Rozprawa doktorska mgr. in2. Przemys+awa Dziggielewskiego pt. "Szk+a metaliczne Zr-Cu w
warunkach wysokiego cignienia" zosta+a przygotowana na Wydziale Fizyki Politechniki
Warszawskiel pod kierunkiem dr. hab. in2. Jerzego Antonowicza. Praia pogwigcona jest
zagadnieniom zwi4zanym ze zmianami struktury szkie+ metalicznych w warunkach wysokiego
cisnienia.

Rozprawa doktorska liczy 170 stron. Sk+ada sig z kr6tkiego wstgpu, siedmiu w+agciwych
rozdzia+6w, wykazu skr6t6w isymboli, spisu grant6w obliczeniowych wykorzystanych w
badaniach oraz bibliograHii. Praca poprzedzonajest streszczeniem wjgzyku polskim iangielskim.

Rozdzia+ pierwszy zawiera podstawowe informac:je o szk+ach metalicznych. Autor opisuje tu
termodynamiczne ikinetyczne przyczyny powstawania szkie+ oraz ich podstawowe w+agciwogci.
Omawia r6wnie2 modele strukturalne, kt6re mogq by6 stosowane do opisu szkie+ metalicznych.
Opisuje na podstawie literatury, oraz w+asnych wczegniejszych bada6 innych zwi4zk6w, efekty
wp+ywu wysokiego cignienia na strukturg szkie+ metalicznych.



Rozdzia+ drugi zawiera podstawowe informacje na tempt struktury elektronowej, wiqza6
chemicznych w szk+ach metalicznych, jak r6wnie2 omawia wp+yw cignienia na strukturg
elektronow4.

W rozdziale trzecim autor przedstawi+ wybrane w+agciwogci stop6w Zr-Cu, na podstawie
literatury z ostatnich 50 lat. Podsumowa+ wyniki dotychczasowych proc dotyczzlcych badanych
zwiqzk6w. Nakregli+ tak2e hipotezg badawcz4, kt6rq weryfikacja nastgpuje w dalszel czggci
pracy

Rozdzia+y czwarty ipiqty zawierajq opis meted badawczych. W rozdziale czwartym autor kr6tko
odni6s+ sig do kilku metod eksperymentalnych, kt6re nie by+y wykorzystane w pracy. Skupi+ sig
natomiast na absorpcji promieniowania rentgenowskiego. Opisa+ podstawy flzyczne graz kr6tko
przybli2y+ spos6b pomiaru widm absorpcyjnych w warunkach wysokiego cignienia. Wigkszq
czg96 rozdzia+u autor pogwigci+ opisowi metod obliczeniowych wykorzystanych w pricy graz
metodom opisu struktury atomowej ielektronowej. Wprowadzi+ pojgcia, kt6re zosta+y
wykorzystane w dalszel analizie. W rozdziale pi4tym autor opisa+ spos6b konstrukcji modelu
wykorzystanego w symulacjach, jak r6wnie2 przggte za+o2enia iparametry.

W rozdziale sz6stym autor przedstawi+ wyniki uzyskane dla poszczeg61nych stop6w oraz
dyskuqg tych wynik6w. Doktorant wykona+ symulacje widm EXAFS dla stopu Zr67Cu33 w
zakresie cignie6 odpowiadajQcym wynikom eksperymentalnym, czyli od 0 do 38 GPa.
Por6wnanie danych eksperymentalnych iwynik6w symuladipozwoli+o na wyb6r odpowiednich
parametr6w symulaqi. Nastgpnie autor wykorzysta+ te informacje do wykonania symulacji dla
stop6w o r62nej zawartogci procentowel badanych pierwiastk6w: Zr67Cu33, Zr50Cuso iZr33Cua7 w
zakresie cigniefi od 0 do 100 GPa

W rozdziale si6dmym znajduje sig podsumowanie rezultat6w badatl opisanych w rozdziale
sz6stym.

Doktorant dok+adnie zapozna+ sig z literature dotyczqcq przedmiotu prowadzonych przez niego
bada6. Spis literatury zawiera 207 pozycji. Najstarsze cytowane prace pochodzQ z po+owy
ubieg+ego wieku, najnowsze zag sq z bie2qcego roku.

Zgodnie z Web of Science doktorant jest autorem 2 proc opublikowanych w czasopismach z misty
filadelfijskiel. Jedna praia pochodziz 2018 roku ima 3 cytowania, druga (z 2020 roku) by+a
cytowana 2 razy.
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P. Dziegielewski, O. Mathon, 1. Kantor, S. Pascarelli, T. Shinmei, T. Irifune, J. Antonowicz,
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aPnam/cs s/mu/a//ons" High Pressure Research 40 (2020) 54

Praia w High Pressure Research dotyczy bezpofrednio wynik6w bada6 wchodzqcych w zakres
rozprawy doktorskiej. Doktorant uzyska+ r6wnie2 granty obliczeniowe umo21iwiaj4ce
wykorzystanie zasob6w klastr6w obliczeniowych do wykonywania symulacji.

W swojej rozprawie doktorant wysun4+ hipotezg, 2e nie tylko zmiana po+o2enia atom6w, ale
tak2e zmiana struktury elektronowei stopu spowodowana wysokim cignieniem jest
odpowiedzialna za obserwowane (czy te2 przewidywane teoretycznie) zmiany strukturalne. W
celu sprawdzenia tel hipotezy doktorant wykorzysta+ odpowiednie metody badawcze,
eksperymentalne iteoretyczne. Punktem wyjgcia by+y dane z pomiar6w absorpcji
promieniowania synchrotronowego dla zakresu cignie6 od 0 do 38 GPa dla szk+a o sk+adzie
Zr67Cu33. Umo21iwi+y one sprawdzenie poprawnogci wykorzystanych metod obliczeniowych i
wyb6r w+agciwych parametr6w symulacji. Natomiast pozosta+a czg96 wynik6w, dla trzech
rozwa2anych stop6w izakresu cignie6 od 0 do 100 GPa, pochodziz symulacji dynamiki
molekularnejioblicze6 a6/n//io.

Doktorant bardzo dok+adnie przeanalizowa+ zmiany struktury atomowel szkie+ metalicznych Zr-
Cu spowodowane wpb'wem wysokiego cignienia dla stop6w o trzech r62nych sk+adach:
Zr67Cu33, Zr50Cluso oraz Zr33Cua7. W cifnieniu 50 GPa dla wszystkich stop6w doktorant
zaobserwowa+ zmiang w lokalnel strukturze atomowej, czego efektem jest powstawanie par Zr-Zr
o znaczqco skr6conel odleg+ogci, kt6rych liczba ronnie w przybli2eniu liniowo z dalszym
wzrostem cignienia. Zaobserwowa+, 2e lokalna struktura atomowa ulega porz4dkowaniu wok6+
atom6w Cu w struktury o symetrii ikosaedru, podczas gdy uporz4dkowanie wok6+ atom6w Zr
malqe. Doktorant przeanalizowa+ r6wnie2 zmiany struktury elektronowq pod wp+ywem
cignienia. Podobnie jak w przypadku struktury atomowej, wyra2nie r62nice pojawiajq sig w
cignieniu 50 GPa, co koresponduje ze zmianq stanu +adunkowego atom6w Zr. Analiza wynik6w
symulacji pozwoli+a tak2e na powiqzanie zmian w strukturze elektronowejz mechanicznq
sztywnogci4 stop6w.

Pewien niedosyt budzi fakt, 2e dane eksperymentalne wykorzystane s4 w tak niewielkim
zakresie, tzn. tylko dla jednego stopu idla ograniczonego zakresu cignie6. Ciekawym by+oby
poznanie opinii doktoranta na temat mo21iwofci przeprowadzenia eksperyment6w w zakresie
cigniefi, w kt6rym nastgpule zmiana struktury iobserwuje sig powstawanie skr6conych par Zr-Zr.
Przyznajg, 2e z ogromnym zainteresowaniem powita+abym pracQ dogwiadczaln4 potwierdzajqc4
przewidziane teoretycznie efekty.

Cennym wynikiem sq obliczenia gQstogci stan6w. Obliczenia populacji+adunk6w przypadaj4ce
na poszczeg61ne stacy dajq wa2n4 informacjg o transferze +adunku w danym cignieniu. Transfer
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+adunku do stan6w d Zr w wysokich cignieniach wydaje sig niewqtpliwy, jednak2e czytelnik
mia+by mode lepsze wyobra2enie o stopniu niedoskona+ofci metody obliczeniowej, gdyby przy
wartogciach podane by+ zakresy niepewnogci.

Doktorant wykaza+ sig du2q starannogciq przy przygotowywaniu pricy. Tekst jest napisany
+adnym poprawnym jgzykiem, praktycznie nie zdarzajq sig liter6wki. Mam jednak zastrze2enia
do rys. 6.6 na strode 94. Grubo96 linn na wykresach jest nievqstarczaj4ca. W obecnei postaci
wykresy s4 prawie nieczytelne. Bior4c pod uwagg, 2e na kolejnych lego typu wykresach grubo96
linn jest odpowiednia, przyjmujg, 2e jest to przeoczenie edytorskie.

Na strode 1 16 autor analizuje wp+yw wysokiego cignienia na ksztah funkcji rozk+adu par dla
Zr33Cu67 w obszarze drugiego maksimum. Odnosi sig przy tym tak2e do pozosta+ych dw6ch
stop6w, twierdzqc 2e opisywany efekt jest najbardziel wyra2ny w tym przypadku. Czytelnikowi
jednak trudno to oceni6 na zamieszczonym zestawie wykres6w, zw+aszcza umieszczonych na
r62nych stronach. Warto by by+o doda6 tuta) jeszcze jeden wykres, gdzie bezpogrednio
por6wnane by+yby rozk+ady np. dla skrajnych wartogci cignienia dla wszystkich trzech stop6w.

Powy2sze uwagi nie umniejszajq wartogci naukowei pracy. Doktorant wykaza+ sig og61nq wiedzq
teoretycznq w zakresie prowadzonych badai. Pokaza+, 2e potraHi metodycznie podej96 do
zagadnienia isamodzielnie rozwi4za6 oryginalny problem naukowy. Potrafi te2 w logiczny
spos6b opisa6 swoje badania. Co warne, zdaje sobie sprawl z ogranicze6 symulacji
teoretycznych iw miarg mo21iwogci stare sig skonfrontowa6 je z wynikami eksperymentalnymi.

Stwierdzam, 2e przedstawiona praca doktorska mgr. in2. Przemys+awa Dziggielewskiego spe+nia
ustawowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim (Ustawa z dnia 14.03.2003 o stopniach
naukowych itytule naukowym oraz o stopniach itytule w zakresie sztuki, wraz z p62niqszymi
zmianami) iwnoszg do Rady Naukowej Dyscypliny Nauki Fizyczne Politechniki Warszawskiej o
dopuszczenie mgr. in2. Przemys+awa Dziggielewskiego do dalszych etap6w procedury
doktorskiej .

Onma, Uot,slcc...
dr hab. in2. Anna Wolska


