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1 Dane osobowe

Imie i nazwisko  Jerzy Antonowicz

Stopnie naukowe magister inzynier fizyki technicznej, Politechnika Warszawska, Wydzial
Fizyki, 2001. Tytul pracy: ,Badanie kinetyki nanokrystalizacji w stopie
Al-Y-Ni-Fe metodami dyfrakcyjnymi oraz pomiaru oporu elektrycznego”

doktor nauk fizycznych, Politechnika Warszawska, Wydzial Fizyki, 2006.
Tytul pracy: ,Mechanizmy i kinetyka nanokrystalizacji w amorficznych
stopach aluminium”

Zatrudnienie 2002-2003 pracownik naukowy w Institut Polytechnique de Grenoble
(Francja)
od roku 2006: adiunkt, Politechnika Warszawska, Wydzial Fizyki

2 Omowienie osiggniecia zgloszonego do postepowania ha-
bilitacyjnego

2.1 Wprowadzenie

Amorficzne stopy metaliczne (tzw. szkla metaliczne)* sg stosunkowo nowg grupg materia-
16w o wielu unikalnych i niezwykle atrakeyjnych z punktu widzenia zastosowan wtasciwosciach
fizycznych [1]. Szkla metaliczne sa ukladami nieréwnowagowymi, otrzymywanymi najczesciej
poprzez gwaltowne chlodzenie ze stanu cieklego, pozwalajace omingé zarodkowanie i wzrost
faz krystalicznych i skutkujace zamrozeniem konfiguracyjnym cieczy. Brak charakterystycz-
nej dla krysztalu periodycznoSci w ulozeniu atoméw powoduje, ze wiele modeli opracowanych
dla krystalicznych cial stalych zawodzi w przypadku metali amorficznych. Od czasu odkry-
cia szkiel metalicznych w 1960 roku [2] odnotowano znaczacy postep zaréwno jesli chodzi o
wytwarzanie nowych klas stopéw amorficznych, jak i kontrole ich wiasciwosci. Pomimo to,
podstawowa wiedza na temat struktury atomowej szkiel metalicznych i jej zwigzku z wlasdei-
wodciami pozostaje w znacznej mierze niepelna.

Obserwowany w ostatnich latach postep w dziedzinie badan struktury szkiet metalicznych
spowodowany jest w duzym stopniu rozwojem zaawansowanych technik synchrotronowych.
Promieniowanie synchrotronowe, ktore cechuje miedzy innymi ekstremalna intensywnosé, bar-
dzo szeroki zakres widmowy oraz silna kolimacja, stanowi niezwykle efektywne narzedzie ba-
dawcze, pozwalajace na uzyskanie unikalnych, niemozliwych do uzyskania w inny sposob,
informacji na temat badanego uktadu.

Przedstawiony ponizej cykl publikacji prezentuje wyniki badan dotyczacych struktury i
wladciwosci szkiel metalicznych, w ktérych wykorzystano zjawiska rozpraszania oraz absorp-

*W Swietle najnowszych odkry¢, mozliwe jest otrzymywanie nie tylko stopow metalicznych, ale rowniez,
przy odpowiednio wysokiej szybkosci chlodzenia, czystych metali w formie szklistej. Na potrzeby niniejszego
autoreferatu wyrazenia ,stop amorficzny”, ,metal amorficany” i ,szklo metaliczne” bedg stosowane wymiennie.



cji promieniowania synchrotronowego. W pracach tych zastosowano techniki pomiarowe takie
jak dyfrakcja promieni X (X-ray Diffraction - XRD), jej odmiane, powierzchniowa dyfrak-
cje promieni X (Surface X-ray Diffraction - SXRD) oraz spektroskopie subtelnej struktury
absorpcji promieni X - XAFS (X-ray Absorption Fine Structure), zaréwno w czedci bliskiej
krawedzi absorpcji - XANES (X-ray Absorption Near Edge Structure) jak i rozciagnietej -
EXAFS (Ertended X-Ray Absorption Fine Structure).

2.2 Okreslenie osiggniecia

Jako glowne osiagniecie wynikajace z art. 16. ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2016 r.
poz. 882 ze zm. w Dz. U. z 2016 r. poz. 1311.) przedstawiam jednotematyczny cykl siedmiu
publikacji zatytutowany:

wotruktura atomowa i wlasciwosci wybranych szkiel metalicznych - badania z wy-
korzystaniem promieniowania synchrotronowego”.

Na cykl skladaja si¢ prace opublikowanych w latach 2009-2016 w czasopismach z listy Jo-
urnal Citation Report.

2.3 Wykaz publikacji wchodzacych w sklad osiagniecia naukowego

W ponizszej liscie zamieszczono impact factor (IF) czasopisma zgodnie z rokiem opubli-
kowania. Oswiadczenia wspolautorow o udziale w ponizszych pracach oraz o$wiadczenia o
udziale habilitanta zamieszczono w Zalaczniku nr 4 do wniosku *.

JA1 W. Zalewski, J. Antonowicz, R. Bacewicz and J. Latuch, Local atomic order in Al-
based metallic glasses studied using XAFS method, Journal of Alloys and Compounds
471, 40-46 (2009), IF(2009)=2.135

JA2 J. Antonowicz, D.V. Louzguine-Luzgin, A.R. Yavari, K. Georgarakis, M. Stoica, G.
Vaughan, E. Matsubara and A. Inoue, Atomic structure of Zr-Cu-Al and Zr-Ni-Al amor-
phous alloys, Journal of Alloys and Compounds 471, 70-73 (2009), IF(2009)=2.135

JA3 J. Antonowicz, A. Pietnoczka, W. Zalewski, R. Bacewicz, M. Stoica, K. Georgarakis
and A.R. Yavari, Local atomic structure of Zr-Cu and Zr-Cu-Al amorphous alloys in-
vestigated by EXAFS method, Journal of Alloys and Compounds 509, S34-S37 (2011).
IF(2011)=2.289

JA4 J. Antonowicz, A. Pietnoczka, T. Drobiazg, G.A. Almyras, D.G. Papageorgiou and
G.A. Evangelakis, Icosahedral order in Cu-Zr amorphous alloys studied by means of

“Brak deklaracji prof. A. R. Yavari’ego spowodownay jest faktem, ze zmart on w 2015 roku. Nie znalazlem
rowniez zadnego sposobu na skontaktowanie sie z prof. E. Matsubara. Pomimo to, liczba zalaczonych o$wiad-
czen spelnia wymogi §12 ust. 3 Rozporzadzenia Ministra nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 26 wrzegnia
2016 r.



X-ray absorption fine structure and molecular dynamics simulations, Philosophical Ma-
gazine 92, 1865-1875 (2012). IF(2012)=1.596

JA5 J. Antonowicz, A. Pietnoczka, K. Pekala, J. Latuch and G.A. Evangelakis, Local
atomic order, electronic structure and electron transport properties of Cu-Zr metallic
glasses, Journal of Applied Physics 115, 203714 (2014), IF(2013)=2.185

JA6 A. Kartouzian, J. Antonowicz, T. Liinskens, A. Lagogianni, P. Heister, G.A. Evan-
gelakis and R. Felici, Toward cluster-assembled metallic glasses, Materials Express 4,
228-234 (2014), IF(2014)=2.256

JA7 J. Antonowicz, A. Pietnoczka, G. A. Evangelakis, O. Mathon, 1. Kantor, S. Pascarelli,
A. Kartouzian, T. Shinmei, and T. Irifune , Atomic-level mechanism of elastic deforma-
tion in the Zr-Cu metallic glass, Physical Review B 93, 144115 (2016), IF(2015)=3.718

2.4 Najwazniejsze wyniki prac skladajacych si¢ na osiggniecie na-
ukowe

2.4.1 Uporzadkowanie lokalne w amorficznych stopach aluminium

Jednym z najpowszechniej stosowanych do opisu struktury atomowej szkiel metalicznych
jest model zaproponowany przez Miracle’a |3]. W modelu tym, atomy rozpuszczalnika (2
tworza ciasno upakowane klastry zbudowane wokol atoméw substancji rozpuszczonej a (ry-
sunek 1). Klastry te lacza sie ze soba wspoldzielac atomy zewnetrzne i tworzac ciasno upako-
wang strukture klastréw o symetrii typu fee lub hep. W strukturze takiej istnieja luki, ktore
moga zosta¢ wypelnione przez drugi rodzaj substancji rozpuszezonej ( 8) zwickszajac globalny
wspolezynnik wypelnienia przestrzeni atomami i stabilizujac faze szklista.

Rysunek 1: Dwuwymiarowa (a) i trojwymiarowa (b) reprezentacja struktury szkla metalicz-
nego w modelu Miracle’a (zaczerpnieto z [3]).

W pracy |[JA1 | wykorzystano technike XAFS do okreslenia parametréw lokalnego upo-
rzadkowania w amorficznych stopach aluminium z dodatkiem ziem rzadkich (RE- rare earth)
takimi jak Y i Sm oraz metali przejsciowych (TM- transition metal) takimi jak Co i Ni, a
nastepnie skonfrontowano uzyskane wyniki z przewidywaniami teoretycznymi wynikajacymi z



modelu Miracle’a. Eksperyment XAFS dla krawedzi Sm, Co i Ni przeprowadzono z wykorzy-
staniem metody pomiaru calkowitego natezenia pradu fotoelektron6w powstatych w procesie
absorpcji (ang. total electron yield). Przykladowe widma EXAFS dla krawedzi L5 samaru dla
probek z serii Al-Sm-Ni przedstawiono na rysunku 2a. Otrzymane eksperymentalnie widma
absorpcji zostaly dopasowane teoretyczna funkcja EXAFS [4]. Przykladowy efekt dopasowa-
nie funkcji EXAFS dla krawedzi samaru w stopie Al-Sm-Ni przedstawiono na rysunku 2b. Na
podstawie wynikéw dopasowar, wyznaczono parametry uporzadkowania lokalnego atoméw
absorbera: rodzaj i liczba atoméw w pierwszej strefie koordynacyjnej, odleglodci miedzyato-
mowe oraz parametr nieporzadku strukturalnego o2 (czynnik Debye-Waller’a) .
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Rysunek 2: a) Transformaty Fouriera eksperymentalnych widm EXAFS (krawedz Sm-L 3) serii
probek Al-Sm-Ni. b) Przyklad dopasowania EXAFS dla krawedzi samaru [JA1 |.

W rezultacie stwierdzono, ze podstawows jednostka strukturalng w szklach AI-RE-TM sa
klastry atomowe zbudowane wokél atoméw ziem rzadkich, ktore pelnig role atoméw Q, a kto-
rych zewnetrzne atomy « sg atomami Al. Wyznaczone do$wiadczalnie liczby koordynacyjne
atoméw Sm (16 £ 1) sa w granicy bledu réwne maksymalnym wartosciom wynikajgcym ze
stosunku promieni Sm do Al, a odleglosci Sm-Al s réwne sumie promieni atomowych (pro-
mieni Goldschmidt’a), co $§wiadczy o czysto metalicznym charakterze wiazania. Odmienny
wynik uzyskano dla analizy otoczenia atoméw metali przejsciowych. Zanwazono, ze wartosci
liczb koordynacyjnych atoméw TM wynoszace miedzy 5 a 6, sa znacznie nizsze niz maksy-
malna dopuszczalna przez topologie liczba 8. Odleglosci TM-Al sg skrécone o ok. 10% w
stosunku do sumy promieni atomowych. Powyzsze spostrzezenie dowodzi, ze atomy TM pel-
nig w amorficznych stopach Al-RE-TM role wypelniajacych luki w sieci klastrow atomow
typu 3, ktore charakteryzuje otoczenie oktaedryczne oraz, ze wigzania Al-TM sa silne i maja
charakter czesciowo kowalencyjny. Ostatnig obserwacje potwierdza okolo trzykrotnie nizszy
niz w przypadku odleglosci RE-Al czynnik nieporzadku strukturalnego dla par TM-AL

W éwietle powyzszych wynikéw, obserwowana do$wiadczalnie poprawa zdolno$ci szklo-
tworczej wynikajaca z dodatku atoméw metali przejsciowych do uktadéw Al-RE [5] moze by¢
przypisana dwém efektom wplywajacym korzystnie na stabilizacje cieczy przechlodzonej i
powstalej z niej fazy szklistej. Pierwszym z efektow jest zwickszenie wspolczynnika wypelnie-
nia przestrzeni, skutkujace utrudniona dyfuzja atomowa i tym samym spowolniona kinetyka
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przemiany. Drugi z efektéw ma charakter termodynamiczny i polega na obnizeniu energii
swobodnej ukladu przez pojawianie si¢ korzystnych energetycznie, czesciowo kowalencyjnych
wigzan TM-AL

2.4.2 Struktura atomowa amorficznych stopéw Zr-Cu-Al — badania XRD

Otrzymanie fazy szklistej w ukladach Al-RE-TM wymaga chlodzenia cieklego stopu z
szybkoscig rzedu 10° — 10° K/s. Stopy z tej grupy zalicza sie do ukladéw o znikomej zdol-
nosci szklotwoérczej (marginal glass formers). Amorficzne stopy z ukladu Zr-Cu-Al nalezg do
tzw. masywnych szkiel metalicznych (bulk metallic glasses), dla ktérych krytyczna szybkosé
chlodzenia wynosi typowo 10 — 100 K/s [6].
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Rysunek 3: a) Natezenie rozproszone I w funkeji wartosci wektora falowego () (géra) oraz
funkcja QI(Q) szkla ZrgyCuszAlyy (dot). b) Poréwnanie pierwszych maksiméw funkeji PDF
probek amorficznych stopéw Zr-Cu-Al i Zr-Ni-Al [JA2 ].

Uklad dwuskladnikowy Zr-Cu jest szczegélnie intensywnie badanym ukiadem, w ktérym
powstawanie szkla obserwuje si¢ w szerokim zakresie 30 — 70%, i ktéry stanowi punkt wyj-
cia dla tworzenia wieloskladnikowych, masywnych szkiel metalicznych. W szczegolnosci, po-
prawa zdolnosci szklotworczej w ukladzie Zr-Cu moze by¢ osiagnieta przez wprowadzenie do
struktury stopu dodatku aluminium [7]. W odréznieniu od stopéw z ukladu AI-RE-TM, po-
wstawanie szkla w ukladach Zr-Cu i Zr-Cu-Al nie moze by¢ wyjasnione na drodze rozwazan
opartych jedynie na topologii upakowania sztywnych kul, tak jak w modelu Miracle’a. W
pracy [JA2 | przedstawiono eksperymentalng analiz¢ uporzadkowania atomowego zasiegu w
stopach Zr-Cu-Al wykorzystujac jako narzedzia badawcze dyfrakeje promieni X.

Zaleznosci natezenia promieniowania rozproszonego w funkeji wartosci wektora sieci od-
wrotnej 1(Q) (Q = 4msinf/\, gdzie 6 jest polowa kata rozproszenia, a A dlugoscig fali



padajacego promieniowania) przedstawiona na rys. 3a) zostala uzyskana przez calkowanie
azymutalne dwuwymiarowego obrazu rejestrowanego przez kamere CCD po przejsciu wigzki
przez probke. Po zastosowaniu niezbednych poprawek, dyfraktogramy I(() zostaly wyko-
rzystane do wyznaczenia funkeji rozkladu par (PDF - pair distribution function) otrzymy-
wanej na drodze transformacji Fouriera funkcji interferencyjnej QI(Q). Rysunek 3b przed-
stawia porownanie pierwszych maksiméw funkeji PDF probek stopéw Zr-Cu-Al oraz stopu
Zr-Ni-Al. Zlozony ksztalt pierwszego maksimum funkeji PDF jest odzwierciedleniem lokalnej
struktury atomowej badanego materiatu. Polozenia i wzgledne natezenia pikéw tworzacych
pierwsze maksimum PDF sa zwigzane odpowiednio z odleglosciami pomiedzy najblizszymi
sasiadami oraz udzialem poszczegolnych rodzajow par atomowych w lokalnej strukturze szkia
(czastkowymi liczbami koordynacyjnymi). Na przedstawionym na rysunku 3b poréwnaniu
zaznaczono strzatkami wartoséci odleglosci miedzyatomowych wynikajacych z sumy promieni
Goldschmidt’a dla poszczegolnych par atoméw. Analiza polozen pikéw funkcji PDF pozwo-
lita miedzy innymi na zaobserwowanie ok. 6-procentowego skrocenia wigzan Zr-Cu (podobnie
efekt widoczny jest réwniez w przypadku par Zr-Ni). Zauwazono, ze 10-procentowy dodatek
aluminium nie wplywa znaczaco na ksztatt funkcji PDF. Dalszy wzrost zawartodci aluminium
objawia si¢ wyrazna zmiang struktury lokalnej zwigzang z pojawieniem sie¢ par Zr-Al i Cu-Al.
Poréwnanie funkcji PDF dla stopéw z rodziny Zr-Cu-Al i stopu Zr-Ni-Al wskazuje na ist-
nienie znaczacych réznic strukturalnych pomiedzy tymi dwoma ukladami. Wystepujace dla
stopu Zr-Ni-Al wyrazne rozszczepienie odleglosci w pierwszej strefie koordynacyjnej, nie jest
widoczne dla szkiet z ukladu Zr-Cu-Al.

Metoda dyfrakeyjna, ktéra umozliwia uzyskanie wysokiej jakosci funkcji PDF zawieraja-
cych informacje o uporzadkowaniu w obrebie zar6wno pierwszej, jak i dalszych stref koordy-
nacyjnych, napotyka na trudnosci przy rozdzielaniu blisko siebie lezacych maksiméw funkeji
rozkladu. Problem ten jest szczegélnie dobrze widoczny w przypadku funkeji PDF dla stopow
Zr-Cu-Al o wysokiej zawartosci aluminium (rys. 3b). Pomimo tych trudnosci, w pracy [JA2
| (jak rowniez pozniej, w pracach (8], [9] i [10]) podjeto skuteczna prébe dokonania takiego
rozdzielnia z wykorzystaniem algorytmu dekonwolucji funkeji PDF na poszczegolne maksima.

2.4.3 Struktura atomowa amorficznych stopéw Zr-Cu-Al — badania EXAFS

W pracy [JA3 | zmierzono sie z problematyka uporzadkowania atomowego w szklach Zr-
Cu-Al wykorzystujac wyniki pomiarow metode EXAFS dla krawedzi absorpcji K cyrkonu
i miedzi. Przeprowadzenie analizy EXAFS jednocze$nie dla dwu skladnikow stopu (krawe-
dzi absorpcji aluminium jest trudno dostepna eksperymentalnie ze wzgledu na niska wartoéé
energii) pozwolilo na sformulowanie spéjnego, ilosciowego opisu struktury lokalnej. Podczas
analizy EXAFS skupiono si¢ w pierwszej kolejno$ci na wyborze najbardziej odpowiedniego do
dopasowan modelu strukturalnego. Rysunek 4a przedstawia poréwnanie teoretycznego widma
EXAFS dla modelu tetragonalnego zwigzku miedzymetalicznego Zr,Cu (rysunek gérny) oraz
klastra o symetrii ikosaedru (rysunek dolny) z widmem eksperymentalnym szkla Zrg;Cuss
(krawedz Cu-K). Poréwnanie pokazuje wyrazny brak zgodnosci eksperymentu z modelem
struktury zwiagzku miedzymetalicznego. Niezgodnoé¢ ta $wiadczy o calkowicie odmiennym
charakterze uporzadkowania bliskiego zasiegu w fazie amorficznej i fazie krystalicznej tego sa-
mego stopu. W odréznieniu od modelu tetragonalnego, model ikosaedralny niemal doskonale



odzwierciedla wynik eksperymentu, co §wiadczy o dominujacym charakterze lokalnego upo-
rzadkowania ikosaedralnego wokol atoméw Cu. Obserwacja ta stanowi istotng przeslanke do
wyjasnienia wysokiej zdolnosci szklotworczej stopéw opartych na ukladzie Zr-Cu. Poniewaz
jednym z elementéw symetrii ikosaedru jest pieciokrotna o§ obrotu, ktéra jest niedozwolona z
punktu widzenia symetrii translacyjnej, uktad amorficzny zawierajacy lokalne elementy pie-
ciokrotnej osi obrotu zyskuje dodatkowa stabilnos¢ wzgledem przemiany do fazy krystaliczne]
[11]. Wykorzystujace model ikosaedralny, wysokiej jakosci dopasowania eksperymentalnych
widm EXAFS miedzi i cyrkonu w amorficznym stopie Zr33Cugz; pokazano na rysunku 4b.
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Rysunek 4: a) Poréwnanie teoretycznego widma EXAFS dla modelu tetragonalnego zwigzku
Zr,Cu (géra) oraz klastra o symetrii ikosaedru (dél) z widmem eksperymentalnym dla prébki
szkla ZrgzCugs dla krawedzi Cu-K. &) Przykladowe dopasowania widma EXAFS miedzi (gora)
i cyrkonu (d6l) w amorficznym stopie ZrasCugr. [JA3 .

Kolejna istotna obserwacja wynikajaca z przedstawionej w pracy JA3 analizy EXAFS
dotyezy wplywu dodatku aluminium na parametry struktury lokalnej szkiel Zr-Cu, ktory
znajduje odzwierciedlenie w znacznej poprawie ich zdolnosci szklotworezej. Wplyw ten jest
szczegOlnie widoczny przy analizie czgstkowych liczb koordynacyjnych atoméw Zr i Cu. Na po-
trzeby rozwazan dotyczacych wplywu aluminium, wprowadzono parametr AN = (Ngxars —
Nranp)/Nranp, gdzie Npxaps oznacza czastkowg liczbe koordynacyjna wyznaczona z do-
pasowania EXAFS, a Npanp jest czastkowy liczba koordynacyjna obliczong dla przypadku
w pelni przypadkowego mieszania (roztworu doskonalego). Tak zdefiniowany parametr AN
jest miara przypadkowosci wystepowania roznych par atoméw w pierwszej strefie koordyna-
cyjnej atomu absorbujacego. Rysunek 5 przedstawia zaleznos¢ AN od stosunku zawartosci
cyrkonu do miedzi. Porownujac warto$ci AN dla stopéw Zr-Cu (lewa strona rysunku) z war-
tosciami dla stopéw Zr-Cu-Al (prawa strona), widoczne jest bardzo wyrazne odstepstwo od
zachowania charakterystycznego dla roztworu doskonalego wywolane obecnoscia aluminium
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Rysunek 5: Parametr AN jako funkcja stosunku zawartosci Zr do Cu w szklach dwuskladni-
kowych Zr-Cu (po lewej) oraz szklach zawierajacych 10% dodatek Al. Gérne wykresy przed-
stawiaja wyniki dla krawedzi absorpcji eyrkonu, dolne dla krawedzi miedzi [JA3 ].

w strukturze stopu amorficznego. Stwierdzono ponadto, ze dodatek aluminium skutkuje do-
datkowym skrdceniem odlegloéci Zr-Cu, ktéremu towarzyszy zmniejszenie wartoéci czynnika
Debye’a-Wallera. Zauwazono réowniez, ze odleglosci Cu-Al sa wydtuzone o ok. 20% w porow-
naniu z sumg promieni atomowych Cu i Al

Powyzsze obserwacje potwierdzaja wyniki pracy [8], w ktérej podobne wnioski odnosnie
wplywu aluminium w szklach z rodziny Zr-Cu wysnuto na podstawie analizy danych dyfrak-
cyjnych. Gléwnym osiagnieciem pracy JA3 jest wskazanie, jakie zmiany parametréw upo-
rzadkowania bliskiego zasiegu sa odpowiedzialne z wywolang obecno$cig aluminium poprawa
zdolno$ei szklotworcezej w ukladzie Zr-Cu.

2.4.4 Uporzadkowanie atomowe szkiel Zr-Cu — badania metodami XAFS oraz
dynamiki molekularnej

Celem pracy [JA4 | bylo powiazanie wynikéw symulacji komputerowych metodami dyna-
miki molekularnej z wynikami pomiaréw XAFS dla amorficznych stopow Cu g5Zrss i CugsZres,
a nastepnie przeprowadzenie szezegélowej analizy symulowanych konfiguracji atomowych.
Podstawowym pytaniem, na ktore udzielono odpowiedzi w pracy, bylo pytanie o stopien
zgodnosci wynikéw symulacji z rezultatem pomiaru. Problem ten jest szczegdlnie istotny w
przypadku symulacji metastabilnych ukladéw powstalych na drodze gwaltownego chlodze-
nia cieczy, poniewaz ze wzgledu na ograniczenia mocy obliczeniowej komputeréw, minimalne
tempo chlodzenia wykorzystywane w symulacjach jest wiele rzedéow wielkoéci wyzsze niz sto-
sowane w procesie wytwarzania stopéw amorficznych w warunkach laboratoryjnych. Proce-
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dura weryfikacji wynikoéw symulacji zakladata uzycie programu FEFF [12] do obliczenia widm
teoretycznych, a nastepnie bezposrednie poréwnanie wynikéow obliczenn z wynikami ekspery-
mentu. Ze wzgledu na nieuporzadkowany charakter fazy szklistej, wyznaczenie teoretycznych
widm EXAFS i XANES wymagato wykonania niezaleznych obliczen dla wielu atoméw wybra-
nych losowo z symulowanej konfiguracji, a nastepnie usrednienie wynikéw, w celu uzyskania
widm reprezentatywnych dla calego ukladu. Rysunek 6a przedstawia wynik obliczen funkceji
EXAFS dla 10 atoméw Cu wybranych losowo z konfiguracji atomowej dla szkla CugsZrys oraz
funkcje usredniong dla 600 atoméw nalozong na widmo eksperymentalne. Znaczny rozrzut
funkcji EXAFS odpowiadajacych poszczegdlnym atomom obrazuje nieuporzadkowany cha-
rakter ukladu, a efekt usrednienia znakomicie ilustruje mechanizm powstawania mierzonego
do$wiadczalnie sygnalu EXAFS. Niemal doskonata zgodno$é¢ widma usrednionego z rezul-
tatem pomiaru dowodzi, ze wynik symulacji wiernie oddaje podstawowe cechy rzeczywistej
struktury atomowej badanych ukladéw.

T T T T T T |

K (KA

k[AT)
(a) (b)

Rysunek 6: @) Funkcje EXAFS dla 10 atoméw Cu losowo wybranych z symulowanej konfigura-
cji szkla CugsZras (linie przerywane), usredniona dla 600 atomow funkeja EXAFS (ezerwona
linia ciggla) oraz wyniki pomiaru (punkty). b) 20-atomowy ,superklaster” skladajacy sie z
dwoch przenikajacych sie wzajemnie 13-atomowych ikosaedralnych klastréw zbudowanych
wokol atoméw miedzi. Brazowe kule symbolizuja atomy miedzi, niebieskie - cyrkonu [JA4 ].

Na podstawie szczegélowej analizy symulowanych konfiguracji stwierdzono, ze podsta-
wowg jednostka strukturalng szkiel Zr-Cu sa gesto upakowane klastry o symetrii zblizonej
do ikosaedralnej. Klastery te lacza sie i przenikaja tworzac tzw. ,superklastry” [13], ktore
sa najmniejszymi jednostkami strukturalnymi, ktorych stechiometria odpowiada globalnemu
skladowi ukladu. Liczba atoméw wchodzacych w sklad tak zdefiniowanych  superklastrow”
stanowi fragment unikalnej dla danego ukladu sekwencji ,liczb magicznych” [14]. Obliczone
dla poszczegolnych rodzajow ,superklastrow” srednie funkcje EXAFS nie wykazaly zadnych
widoeznych roznic, co Swiadezy o tym, ze w polaczeniach miedzy klastrami decydujacg role
maja czynniki natury topologicznej, a nie chemicznej. Na rysunku 6b przedstawiono wybrany
fragment symulowanej konfiguracji, 20-atomowy ,superklaster” sktadajacy si¢ z dwoch przeni-
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kajacych sie wzajemnie 13-atomowych ikosaedralnych klastréw zbudowanych wokél atoméw
miedzi.

Wyniki pracy [JA4 | potwierdzaja sugerowana w [JA3 | powszechna obecnosé lokalnych
elementow o symetrii ikosaedru w strukturze szkiet Zr-Cu. Ponadto, praca [JA4 | dostarcza
istotnych, nowych informacji na temat sposobu w jaki ikosaedralne klastry atomowe moga
taczac sie ze sobg i, wzajemnie przenikajac, tworzy¢ rozlegla przestrzennie i gesto upakowana
strukture nieperiodyczna.

2.4.5 Zwiagzek pomiedzy struktura atomowgq i elektronowa w szktach Zr-Cu

Jak wykazaly wyniki prac [JA3 ] i [JA4 |, dominujacym w stopach Zr-Cu motywem struk-
turalnym sg klastry atomowe o symetrii zblizonej do ikosaedru, ktérego pieciokrotna o§ obrotu
jest niekompatybilna z symetria translacyjna i utrudnia rozwéj uporzadkowania dalekiego za-
siegu. Argument ten ma charakter czysto topologiczny i nie uwzglednia zlozonych oddzialy-
wan miedzyatomowych, ktore moga prowadzié do obnizenia energii swobodnej ukladu i tym
samym do wzrostu stabilnosci cieczy przechlodzonej. W pracy [JAS | przedstawiono kom-
pleksowa analize wlasnosci struktury atomowej, elektronowej i transportu elektronowego ma-
jaca na celu odpowiedz na pytanie, czy korzystna energetycznie struktura elektronowa moze
wyjasni¢ wystepowanie wysokiej zdolnosei szklotworezej w uktadzie Zr-Cu. Wedlug koncep-
cji opartej na modelu elektronéw prawie swobodnych [15], ciekly stop wykazuje najwyzsza
zdolnosé szklotworcza gdy kula Fermiego dotyka quasi-strefy Brillouina czyli spelniony jest
warunek @, = 2kp, gdzie @, oznacza polozenie maksimum czynnika struktury w funkeji
wartosci wektora sieci odwrotnej @, a kp jest promieniem kuli Fermiego. W takiej sytuacji,
funkcja gestosci elektronowej dla energii Fermiego osigga minimum prowadzac do pojawienia
si¢ pseudo-przerwy energetycznej. Stosowalnosé¢ kryterium ., @, = 2kp” zostala zweryfikowana
dla stopow metali prostych, jednak dla stop6w metali przejéciowych jest ona dyskusyjna.
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Rysunek 7: Obliczone na podstawie wynikéw symulacji metoda dynamiki molekularnej funk-
cje DOS dla trzech szkiel z ukladu Zr-Cu (linie ciagle). Ling przerywana wykreslono calkowita
funkcje gestosei standw dla zwigzku miedzymetalicznego Zr,Cu. Linia pionowa oznacza polo-
zenie energii Fermiego [JA5 |.

Gléwnym celem pracy [JA5 | bylo zweryfikowanie zasadnosci przyjecia przyblizenia elek-
tronéw prawie swobodnych i zbadanie stosowalnosci kryterium @, = 2kp dla szkiel ukladu
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Zr-Cu (CugsZrys, CugoZrsy, CussZrgs). W tym celu wykorzystano szerokie spektrum technik
do$wiadczalnych obejmujacych pomiary XAFS, pomiary oporu elektrycznego oraz sity termo-
elektrycznej oraz analize kalorymetryczna, jak réwniez obliczeniowych, takich jak symulacje
metoda dynamiki molekularnej i obliczenia z pierwszych zasada funkcji gestosci stanow elek-
tronowych (Density of States - DOS). Wyniki pomiaréw EXAFS postuzyly jako punkt odnie-
sienia dla lokalnej struktury atomowej, natomiast widma XANES zostaly wykorzystane do
zweryfikowania obliczonych funkcji DOS. Jak pokazano na rysunku 7, obliczona na postawie
zweryfikowanych wynikéw symulacji komputerowych funkcja DOS nie wykazuje minimum dla
energii Feremiego. Przeciwnie, dla wszystkich badanych szkiel, w okolicach energii Fermiego
wystepuje wyrazne maksimum zwigzane z gestoScig elektronowa atoméw cyrkonu. Spostrze-
zenie to dowodzi, ze warunek @, = 2kp nie jest spelniony w zadnym z badanych ukladéw
szklistych. Informacji na temat przyczyn tego faktu dostarcza uwazne przesledzenie wlasnosci
transportu elektronowego. Przedstawiona w pracy [JAS | szczegélowa analiza temperaturo-
wej zaleznosci przewodnosci elektrycznej oraz sity termoelektrycznej dowiodla, ze czynnikiem
ksztaltujagcym transport elektronowy w amorficznych stopach Zr-Cu jest wstepna lokalizacja
elektronéw przewodnictwa, ktérej nie przewiduje model elektronéw prawie swobodnych [16].
Konkluzja ta potwierdza plynace z prac [JA3 | i [JA4 | wnioski o fundamentalnej roli lokalnej
symetrii ikosaedralnej dla procesu powstawania szkla w ukladzie Zr-Cu.

2.4.6 Szkla metalicznych od podstaw - Cluster-Assembled Metallic Glasses

Praca [JAG | stanowi pierwsza probe eksperymentalnego zweryfikowania koncepcji alter-
natywnego sposobu wytwarzania szkiel metalicznych zaproponowane] ostatnio przez jednego
ze jej wspolautoréw [17]. Koncepcja ta oparta jest na zalozeniu, ze skoro szkla metaliczne sa
zbudowane z gesto upakowanych klastrow atomowych, ktore powstaja w trakcie chlodzenia
cieczy, to strukture amorficzng mozna odtworzy¢ jako skupisko klastrow atomowych powsta-
lych spontanicznie w fazie gazowej, ktére po osadzeniu, samoorganizujgc si¢ na podlozu, two-
rza strukture o najnizszej energii. Materialy wytworzone w ten sposéb majg posta¢ cienkich
warstw i zostaly nazwane Cluster-Assembled Metallic Glasses - CAMGs. Jako uklad mode-
lowy do badania wiasciwosci CAMGs wybrano uklad Zr-Cu. Na rysunku 8 przedstawiono
rozklad mas dla klastrow zlozonych z atoméw miedzi i cyrkonu wytworzonych metoda ablacji
laserowej w zrodle klastrow. Maksimum zliczeni odpowiada klastrom ikosaedralnym skladaja-
cym sie z 13 atom6éw Zr. Po prawej stronie rysunku widoczne jest zdjecie probki CAMG o
sktadzie CusyZrsy osadzonej na podlozu ze szkta borokrzemowego.

Przedstawione w pracy [JA6 | wyniki pomiaréw SXRD (rys. 9a) dowodza, ze struktura
atomowa probek CAMG ma charakter niekrystaliczny, o czym $wiadczy obecnosé szerokiego
maksimum dyfrakcyjnego (,halo” amorficznego) wyraznie widocznego po odjeciu sygnalu po-
chodzacego od szklanego podloza (rys. 9b). Polozenie  halo” w przestrzeni wektora falowego
@ wynosi 27.43 nm™!, co doskonale odpowiada wartoSci obserwowanej w pomiarach dyfrakeji
promieni X oraz neutronéw dla amorficznego stopu CuzgZrsp otrzymanego na drodze chlodze-
nia cieczy [18|. Powyzsza zbieznos¢ nie musi swiadczy¢ o podobienstwie w uporzadkowaniu
bliskiego zasiegu w obu materialach, lecz raczej dowodzi zblizonej Sredniej diugosci korelacji
pomiedzy pozycjami atoméw w strukturze amorficznej.

Praca [JA6 | dostarcza réwniez pewnych informacji na temat stabilnosci termicznej ba-
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Rysunek 8: Po lewej: Rozkladu mas klastréw zlozonych z atoméw miedzi i cyrkonu. Po prawej:
zdjecie probki CAMG o skladzie CusoZrsg [JAG |.

danych probek CAMG. Rysunek 9b obok dyfraktogramu prébki CusoZrsy przetrzymywane;
w temperaturze pokojowej, przedstawia dyfraktogram probki wygrzewanej w temperaturze
450 K w prézni przez 10 minut. Zaznaczone zielonymi strzatkami piki dyfrakcyjne $wiad-
czg o obecnosdci faz krystalicznych, ktére zostaly zidentyfikowane jako miedz o strukturze fee
oraz zwigzek miedzymetaliczny CuZr o strukturze bee. Zachodzaca juz w 450 K krystalizacja
$wiadczy o znacznie nizszej stabilnosci termicznej niz w przypadku szkiel otrzymywanych z
cieczy, dla ktérych temperatura krystalizacji jest o ok. 300 K wyzsza. Obserwacja ta pokazuje,
jak znaczacy wplyw na wlasnosci metalicznego ukladu amorficznego ma spos6b powstawania
i samoorganizacji klastrow atomowych. Pomimo tak wyraznych réznic w zachowaniu prébek
CAMGs i szkiel konwencjonalnych, nalezy podkresli¢, ze sam fakt powstawania i relatywnie
wysokiej stabilnodci prébek CAMG dowodzi intrygujacej mozliwosci wytworzenia amorficz-
nego metalu niejako od podstaw. W procesie takim, atomy nie ulegaja zamrozeniu konfigura-
cyjnemu w fazie cieklej, lecz osiagaja lokalne minimum energetyczne dwuetapowo - najpierw
w procesie spontanicznego tworzenia klastrow, a nastepnie przez samoorganizacje klastrow.

2.4.7 Mikroskopowy mechanizm odksztalcenia sprezystego szkta Zr-Cu

Jedna z cech najwyrazniej odrézniajacych metale amorficzne od ich odpowiednikéw kry-
stalicznych jest granica sprezystosci, ktora dla szkiel metalicznych siega 2%, o rzad wielko$ci
wigcej niz dla metali krystalicznych [19]. Tak wysoka granica sprezystoéci umozliwia wy-
korzystanie szkiel metalicznych do efektywnego magazynowania energii mechanicznej i jest
zwigzana z licznymi zastosowaniami w przemysle. Pomimo intensywnych staran majacych na
celu wyjasnienie mikroskopowego mechanizmu odksztalcenia sprezystego szkiel metalicznych,
pozostaje on w znacznej mierze niepoznany, a funkcjonujace w literaturze modele oparte sa
na wynikach symulacji.

Ostatnig z cyklu prezentowanych publikacji, jest praca [JAT ], w ktorej po raz pierwszy
eksperymentalnie zaobserwowano zmiany w uporzadkowaniu bliskiego zasiegu w szkle meta-
licznym zachodzgce w warunkach wysokiego cinienia hydrostatycznego. W tym celu przepro-
wadzono pomiary XAFS oraz XRD z wykorzystaniem komory wysokociénieniowej wykonane;
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Rysunek 9: @) Schemat geometryczny pomiaru SXRD. Kat padania (o) i odbicia (i) sa
ustalone, a pomiar dokonywany jest w funkeji kata rozpraszania 4. b) Dyfraktogram probki
CAMG o skladzie CusoZrsy osadzonej na podlozu ze szkia borokrzemowego. Linia przerywana
oznacza sygnal dla podloza, czarna linia ciggla- dyfraktogram prébki na podlozu, zielona lina
ciggla- probki wygrzanej w 450 K [JAS |.

z nanokrystalicznego diamentu [20], ktéry w przeciwienstwie do konwencjonalnych komér
diamentowych nie wprowadza znieksztalcei do mierzonego w eksperymencie transmisyjnym
widma absorpcji [21]. Jako modelowy amorficzny stop metaliczny wybrano szklo Zrg77Cuas 3,
a pomiary XAFS wykonano w zakresie ci$niei od 0 do 38 GPa, dla krawedzi absorpcji mie-
dzi i cyrkonu, rejestrujac pomiedzy pomiarami XAFS obrazy dyfrakeyjne probki w modzie
transmisyjnym.

Juz wstepna analiza danych EXAFS pokazuje, ze amplituda oscylacji EXAFS jest wyraz-
nie wicksza dla krawedzi miedzi niz dla krawedzi cyrkonu (rys. 10), a rozbieznosé¢ ta rosnie
wraz ze wzrostem ciSnienia. Poniewaz amplituda sygnalu EXAFS maleje wraz z rosngcym
nieporzadkiem strukturalnym wokél atoméw absorbera, powyzsza obserwacja dowodzi wyz-
szego stopnia uporzadkowania wokol atomoéw miedzi niz wokoé! cyrkonu. Z punktu widzenia
modelu gesto upakowanych klastrow atomowych, wniosek ten oznacza, ze atomami central-
nymi klastréw sg w przewazajacej mierze atomy miedzi, podezas gdy atomy cyrkonu nalezg
w wiekszosci do atoméw zewnetrznej powloki klastrow.

Podczas wzrostu ci$nienia hydrostatycznego wywieranego na probke, jej objetos¢ maleje, a
zaleznosé te opisuje réwnanie stanu, w ktorym parametrem jest wspolczynnik Scisliwosci ob-
jetosciowej B. W pracy [JAT | wykorzystano rownanie stanu Bircha-Murnaghana [22| postaci
P(Vy/V) = 3B/2[(Vp/V)/® — (Vo/V)?/3] do wyznaczenia wlasnosci sprezystych poszezegol-
nych rodzajéw par atomowych. Argumentem funkcji stanu P(Vy/V) jest wzgledna zmiana
objetosci, gdzie P oznacza ci$nienie, V objeto$¢ ukladu w cisnieniu P, a V; objetos¢ w P = 0.
Poniewaz wynikiem dopasowan EXAFS sa odleglosci miedzyatomowe, a nie objetosé, do wy-
znaczania wartoéci B dla poszezegélnych par atomowych uzyto wzglednych zmian odleglosei
miedzyatomowych (Ry/R)* gdzie R oznacza zalezng od ciSnienia $rednig odleglosé miedzy-
atomowa dla jednaj z wystepujacych w ukladzie par (Cu-Cu, Cu-Zr/Zr-Cu lub Zr-Zr), a Ry

14



06} 7/ K-edge (a)] 0.7} ZrK-edge () |

Ky (KA
[2(R)IAY)

Kx(k)A?)
[(R)IIA™)

RIA]

Rysunek 10: Widma EXAFS cyrkonu i miedzi (lewa cze$é¢ rysunku) oraz ich transformaty
Fouriera (prawa czes¢ rysunku) dla wybranych wartosci cisnienia [JAT ].

odleglosé dla tej pary w P = 0. Globalny wspolczynnik B ukladu wyznaczono wykorzystujac
wyniki pomiaréw dyfrakeyjnych. Wzgledng zmiane objetosci wyznaczono w tym przypadku
ze stosunku @y, /Qmo, gdzie Q. i Qo sa odpowiednio polozeniem pierwszego maksimum dy-
frakcyjnego dla P > 0i P = 0. Na rysunku 11a przedstawiono wyniki dopasowan funkcja
Bircha—Murnaghana dla danych EXAFS oraz XRD. Warto§¢ B = 107(9) otrzymana z danych
dyfrakeyjnych jest bardzo bliska wspolezynnikowi §cisliwodci objetosciowej szkiel Cu-Zr wyni-
kajgcej z pomiaréw makroskopowych [23]. Wartodei B uzyskane z wynikéw EXAFS $wiadcza
o istmieniu hierarchii sztywnosci poszczegblnych par atomowych, z ktorych najbardziej po-
datne na odksztalcenie sa pary Zr-Zr, a najsztywniejsze pary Cu-Zr/Zr-Cu (wartosci Reu_z,
1 Rz, ¢, fizycznie reprezentuja te same pary, jednak zostaly wyznaczone z dwich niezaleznych
pomiaréw EXAFS, odpowiednio dla krawedzi Cu i Zr). Poniewaz przewazajace w badanym
stopie atomy cyrkonu naleza w wickszoSci do zewnetrznej powloki klastrow zbudowanych
wokol miedzi, oddzialywanie miedzy nimi okre$la sztywnos$é struktury amorficznej. Potwier-
dzeniem tego faktu jest doskonata zgodno§é miedzy wspélezynnikiem écigliwosci objetosciowej
par Zr-Zr i wartodcig uzyskana z pomiaréw XRD odpowiadajacg globalnemu wspélezynnikowi
B ukladu.

Istnienie hierarchii sztywnosci par znajduje swoje odbicie w ewolucji czastkowych liczb
koordynacyjnych oraz parametru nieuporzadkowania dla atoméw miedzi i cyrkonu. Poniewaz
pary atoméw tego samego rodzaju (Zr-Zr i Cu-Cu) sg najlatwiej odksztalcane pod wplywem
naprezenia zewnetrznego, wzrostowi gestosci ukltadu towarzyszy wzrost udziatlu par Zr-Zr i
Cu-Cu kosztem par Cu-Zr/Zr-Cu (gérny wykres na rys. 11b). Z tego samego wzgledu, podczas
wzrostu cisnienia, rosnie nieporzadek strukturalny wérod par Zr-Zr (w przypadku par Cu-Cu
parametr o pozostaje w granicy bledu staly), podezas gdy rozrzut odlegtosci miedzy atomami
miedzi i cyrkonu staje si¢ coraz mniejszy (dolny wykres na rys. 11b).
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Rysunek 11: @) Wyniki dopasowari funkcja Bircha-Murnaghana dla danych EXAFS oraz
XRD. Wstawiony wykres przestawia zaleznos¢ odleglosci od cisnienia dla poszczeg6lnych ro-
dzajow par atomowych. b) Zaleznosci od cinienia czastkowych liczb koordynacyjnych (géra)
oraz parametru nieuporzadkowania (d61)[JAT |.

Praca |JAT | jako pierwsza pokazala w tak szczeg6lowy sposob zmiany w uporzadkowaniu
atomow towarzyszace odksztalceniu metalu amorficznego. Gléwne wnioski ptynace z tej pracy
potwierdzaja wczeséniejsze sugestie o ztozonym, nieafinicznym charakterze odksztalcenia szkiel
metalicznych [24] oraz o wystepowaniu zjawiska ,dziedziczenia” wha$ciwosci mechanicznych
szkla po atomach rozpuszczalnika [25].

2.4.8 Podsumowanie osiagniecia

Przedstawiony powyzej jednotematyezny cykl publikacji obejmuje zespét wzajemnie po-
wigzanych zagadnien dotyczacych struktury i wlasciwosci szkiel metalicznych. Najwazniejsze
wyniki otrzymane w nalezacych do cyklu pracach zostaly wymienione ponizej.

e Okreslenie parametrow lokalnego uporzadkowania atomowego w amorficznych stopach
aluminium-ziemie rzadkie-metale przejsciowe oraz wykazanie, ze zeszklenie w tej groupie
materialéw moze byé wytlumaczone jako efekt gestego upakowania klastréw atomowych

o Szcezegblowe scharakteryzowanie struktury atomowej szkiel z rodziny Zr-Cu i wykazanie
powszechnodei lokalnych elementéw o strukturze ikosaedru

e Okreslenie wplywu dodatku aluminium na parametry struktury lokalnej szkiet Zr-Cu

e Doswiadczalne potwierdzenie koncepcji ,superklastrow” w amorficznych stopach Zr-Cu
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e Okreslenie zwigzku pomiedzy strukturg atomowa i elektronowa szkiel uktadu Zr-Cu i
wykazanie faktu, ze model elektronéw prawie swobodnych nie moze wyjaénié wysokiej
zdolno$ci szklotworczej obserwowanej w tym ukladzie.

o Wykazanie doSwiadczalnie, ze amorficzny metal moze byé wytworzony nie tylko na dro-
dze gwaltownego chlodzenia cieczy, lecz rowniez przez spontaniczne tworzenia klastrow
w fazie gazowej, a nastepnie ich samoorganizacje na podtozu

o Szczegblowe okreslenie mikroskopowego mechanizm odksztalcenia elastycznego w szkle
Zr-Cu

We wszystkich wymienionych powyzej obszarach badan uzyskano znaczacy postep dzieki
zastosowaniu nowoczesnych technik badawczych, ktorych cechyg wspolna bylo wykorzystanie
promieniowania synchrotronowego.

3 Omoéwienie pozostalych osiggnie¢ naukowo-badawczych

3.1 Omowienie dzialalnosci naukowo badawczej

W roku 2001, rezpoczatem studia doktoranckie na Wydziale Fizyki PW. W trakeie stu-
diow, w latach 2002-2003 odbylem niemal roczny staz na Politechnice w Grenoble gdzie praco-
walem w miedzynarodowym zespole profesora Yavari’ego. Podezas pobytu w Grenoble po raz
pierwszy zetknalem sie z problematyka zastosowania promieniowania synchrotronowego do
badania wlasciwosci fizycznych metalicznych ukladéw amorficznych. W swojej pracy doktor-
skiej dotyczacej mechanizmow i kinetyki nanokrystalizacji w amorficznych stopach aluminium
wykorzystalem wyniki otrzymane w laboratoriach ESRF ( European Synchrotron Radiation
Facility) w Grenoble oraz DESY (Deutsches Elektronen-Synchrotron) w Hamburgu. Zaréwno
w trakcie studiéw doktoranckich, jak i po ich ukofczeniu w roku 2006, ponad trzydzisto-
krotnie uczestniczytem w eksperymentach prowadzonych w ESRF oraz DESY. Pelna lista
projektow w ESRF i DESY w ktorych uczestniczylem jako jeden z wnioskodaweoéw zostala
przedstawiona w punkcie 3.3). Zdobyte podezas tych prac do§widezenie pozwolilo mi na roz-
winiecie szeroko zakrojonej wspdlpracy naukowej z wiodacymi w skali §wiatowej o$rodkami
badawczymi, miedzy innymi z Francji, Niemiec, Japonii oraz Grecji. Po uzyskaniu stopnia
doktora, swoje zainteresowania naukowe skierowatem ku badaniom synchrotronowym doty-
czacym struktury oraz zwigzanymi z nig wlasciwodciami szkiel metalicznych. Dostrzeglem
znaczne mozliwosei jakie daje wykorzystanie zjawiska rozpraszania i absorpcji promieni X,
w szczegblnosci iloSciowej interpretacji wynikéw metod XRD oraz XAFS. Przedstawione w
punkcie 2 niniejszego autoreferatu osiggniecie stanowi obejmuje cze$¢ tego obszaru badan,
nie wyczerpuje jednak w pelni tematyki mojej dziatalnosci naukowo-badawezej. Oprécz me-
tod synchrotronowych, w obszarze moich intensywnych zainteresowani znajduja si¢ metody
analizy termicznej, takie jak réznicowa analiza termiczna, skaningowa kalorymetria réznicowa
oraz termograwimetria.

Prace wymienione w punkeie 3.2, a nie ujete w cyklu wskazanym jako osiggniecie naukowe,
moga zostaé¢ przypisane do jednej z nastepujacych grup zagadnien:
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Struktura i wlaéciwosci szkiel i cieczy metalicznych badane metodami dyfrakeji i ab-
sorpcji promieni X

e Krystalizacja szkiel metalicznych badana metody jednoczesnego nisko- i szerokokato-
wego rozpraszania promieni X

e Lokalna struktura atomowa pélprzewodnikéw badana metoda XAFS

e Zjawiska transportu elektronowego w amorficznych stopach metalicznych badane meto-
dami pomiaru oporu elektrycznego i sily termoelektryczne]

e Wilasciwosei termodynamiczne cieczy jonowych badane metodami kalorymetrycznymi
e Wlasciwosei termodynamiczne manganitéw badane metodami kalorymetrycznymi
e Stabilnosé¢ termiczna polimeréw azobenzenowych badana metodami analizy termicznej

e Wiladeiwosci mechaniczne szybko chlodzonych stopéw aluminium

3.2 Wskazniki bibliometryczne i lista publikacji

Wskazniki bibliometryczne wedtug bazy Thomson Reuters Web of Science na dzien 23 stycz-
nia 2017.

e Laczna liczba publikacji po uzyskaniu stopnia doktora: 28

Laczna liczba publikacji przed uzyskaniem stopnia doktora: 7

Laczna liczba cytowan: 313

Laczna liczba cytowan z wylaczeniem autocytowari: 267

Indeks Hirscha: 11

Sumaryczny impact factor wedtug listy Journal Citation Reports zgodnie z rokiem opu-
blikowania: 78.65

Lista publikacji po uzyskaniu stopnia doktora (28 prac):

1. Antonowicz J., Pietnoczka A., Evangelakis G. A., Mathon O., Kantor 1., Pascarelli S.,
Kartouzian A., Shinmei T., Irifune, T. Atomic-level mechanism of elastic deformation
in the Zr-Cu metallic glass (2016), Physical Review B 93 art. no. 144115

2. Zawadzki M., Krolikowska M., Antonowicz J., Lipinski P., Karpinska M., Physico-
chemical and thermodynamic properties of the 1-alkyl-1-methylmorpholinium bromide,
[C1Cn=3,4,5MOR|Br, or 1-methyl-1-pentylpiperidinium bromide, [C1C5PIP|Br + wa-
ter binary systems (2016) Journal of Chemical Thermodynamics, 98, pp. 324-337

18




10.

11.

12,

13.

. Kozanecka-Szmigiel A., Konieczkowska J., Switkowski K., Antonowicz J., Trzebicka

B., Szmigiel D., Schab-Balcerzak E., Influence of supramolecular interactions on photo-
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order, electronic structure and electron transport properties of Cu-Zr metallic glasses
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Bacewicz, R., Antonowicz, J., Podsiadlo, S., Schorr, S. Local structure in Cu2ZnSnS4
studied by the XAFS method (2014) Solid State Communications, 177, pp. 54-56.
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systems (2012) Journal of Chemical Thermodynamics, 55, pp. 144-150.
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3.3

Udzial w projektach badawczych

Projekt badawczy 2011/01/D/ST5/02760 ,Ciecze jonowe jako nowe materiaty w chlod-
nictwie absorpeyjnym — badania fizykochemiczne i termodynamiczne” finansowany przez
Narodowe Centrum Nauki, wykonawca

Kierowanie w latach 2014-2015 projektem ,High-pressure atomic structure of metallic
glasse” koordynowanym przez Premier Research Institute for Ultrahigh-pressure Scien-
ces (PRIUS), nalezacego do Geodynamics Research Center na Ehime University (Japo-
nia).

Projekty eksperymentow recenzowanych przez zespoly ekspertéw w miedzynaro-
dowych osrodkach badawczych:

Spinodal decomposition versus nucleation and growth in Al-based metallic glasses” pro-
jekt nr ME-758 realizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron
Radiation Facility, Grenoble, Francja, 2003, wspoélwnioskodawca

+Early stages of crystallization and phase-separation in Al-based metallic glasses” pro-
jekt nr ME-1178 realizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron
Radiation Facility, Grenoble, Francja, 2005, wspétwnioskodawca

JAtomic order in Zr-Cu-Al and Zr-Ni-Al metallic glasses”, projekt nr [-20090245 EC
realizowany w laboratorium synchrotronowym Deutsches Elektronen-Synchrotron, 2009,
wspolwnioskodawca

,Local atomic structure of Zr-Cu-Al and Zr-Ni-Al amorphous alloys”, projekt 1-20100255
EC realizowany w laboratorium synchrotronowym Deutsches Elektronen-Synchrotron,
2010, gtéwny wnioskodawca

,Local structure in kesterite-type compounds” projekt nr I-20110432 EC realizowany w
laboratorium synchrotronowym Deutsches Elektronen-Synchrotron, 2011, wspoétwnio-
skodawca

,Local structure around Te atoms in heavily doped GaAs: Te and GaAs:Te, Si” projekt
nr 1-20110593 EC realizowany w laboratorium synchrotronowym Deutsches Elektronen-
Synchrotron, 2011, wsp6lwnioskodawca

,High-pressure amorphous structures in Zr-Cu metallic glass” projekt nr HD-594 re-
alizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron Radiation Facility,
Grenoble, Francja, 2011, gtéwny wnioskodawca

+X-ray microscopy of crystallisation of shear bands in metallic glasses” projekt nr HC-
646 realizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron Radiation
Facility, Grenoble, Francja, 2012, wspoilwnioskodawca
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3.4

,Cluster-assembled metallic glasses” projekt nr HC-620 realizowany w laboratorium
synchrotronowym European Synchrotron Radiation Facility, Grenoble, Francja, 2012,
gléwny wnioskodawca

+Pressure-induced structural transformations in Ce-Al metallic glasses” projekt nr HC-
1014 realizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron Radiation
Facility, Grenoble, Francja, 2013, gtéwny wnioskodawca

.Structural characteristics of cluster-assembled metallic glasses” projekt nr HC-2126 re-
alizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron Radiation Facility,
Grenoble, Francja, 2015, gtéwny wnioskodawca

»Photoinduced lattice relaxation in Cu(In,Ga)Se2 photovoltaic material” projekt nr HC-
2426 realizowany w laboratorium synchrotronowym European Synchrotron Radiation
Facility, Grenoble, Francja, 2016, wspo6twnioskodawca

,Crystallization kinetics of metallic glasses via femtosecond laser heating” projekt nr
120160581 EC realizowany w laboratorium synchrotronowym Deutsches Elektronen-
Synchrotron, Hamburg, Niemcy, 2017, gléwny wnioskodawca

Najwazniejsze wyrdznienia wynikajace z prowadzenia badan na-
ukowych

Siedem referatéw zaproszonych dotyczacych synchrotronowych badan struktury i wla-
Sciwosci szkiel metalicznych:

— International Symposium on Metastable, Amorphous and Nanostructured Mate-
rials, referat pt. ,Phase separation and nanocrystal formation in Al-based metallic
glasses”, Paryz 2005

— International Symposium on Metastable, Amorphous and Nanostructured Mate-
rials, referat pt. ,Structural and thermodynamical aspects of phase separation in
binary metallic glasses”, Pekin 2009

— WPI-Europe Workshop, referat pt. ,Atomic clusters and amorphous phase separa-
tion in binary Al-rare earth metallic glasses”, Grenoble 2009

— The International Conference on Advanced Materials ICAM, referat pt. ,Efficient
atomic packing and amorphous phase separation in Al-rare earth metallic glasses”,
Rio de Janeiro 2009

— International Symposium on Metastable, Amorphous and Nanostructured Mate-
rials, referat pt. Short-range order in Zr67Cu33 metallic glass under high pressure”,
Turyn 2013

— International Symposium on Metastable, Amorphous and Nanostructured Mate-
rials, referat pt. ,X-ray absorption fine structure: a technique to probe local order
of metallic glasses”, Paryz 2015
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— EMN Meeting on Metallic Glasses, referat pt. ,Short-range order in metallic glasses
via X-ray absorption spectroscopy”’, Kuala Lumpur 2016

Czlonek komitetu recenzentéw naukowych (panel C04) wnioskow skladanych do Euro-
pean Synchrotron Radiation Facility (od 2014 r.)

Recenzent w czasopismach takich jak Nature Communications (dwie recenzje), Physical
Review Letters (jedna recenzja) i Physical Review B (dwie recenzje) oraz 13 innych
czasopismach z listy JCR (lacznie 71 recenzji)

Czlonek zespohu redakeyjnego czasopisma Journal of Metastable and Nanocrystalline
Materials (od 2015 r.)

Nagroda indywidualna I stopnia JM Rektora Politechniki Warszawskie]j za osiagnig¢cia
naukowe w latach 2011-2012 (2013 r.)

Nagroda indywidualna I stopnia JM Rektora Politechniki Warszawskiej za osiggnigcia
naukowe w latach 2014-2015 (2016 r.)

Nagroda zespolowa I stopnia Rektora Politechniki Warszawskiej za osiggniecia naukowe
w latach 2007-2008 (2009 r.)
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