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1. Dane personalne

Imig¢ i nazwisko: Jacek Bogumit Gosk
Miejsce pracy. Zaktad V Badan Strukturalnych

Wydziat Fizyki Politechniki Warszawskie;j,

Ul. Koszykowa 75
00-662 Warszawa

2. Posiadane dyplomy, stopnie naukowe

Dr nauk fizycznych: 1996, Wydziat Fizyki Politechniki Warszawskiej
Rozprawa doktorska ,,Monokrysztaly politypowe Zn1xCdySe,
ZnSe: X o roznym stopniu uporzqdkowania”
Promotor: prof. nzw. dr hab. J. M. Kozielski

Mgr matematyki: 1991, Wydziat Matematyki, Informatyki i Mechaniki
Uniwersytetu Warszawskiego
Praca magisterska: ,,Twierdzenie o jednoznacznosci zagadnienia
Cauchy’ego dla uktadow rownan rozniczkowych quasi-
liniowych typu hiperbolicznego”

Magr fizyki: 1981, Wydziat Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego
Praca magisterska: ,,Pomiar rozniczkowego przekroju czynnego
reakcji 12C(n,)°Be .

3. Praca zawodowa/ Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu w
jednostkach naukowych:

1981-1982 Asystent w Instytucie Lotnictwa w Warszawie

1982-1983 Fizyk w Instytucie Badan Jadrowych w Swierku koto Otwocka

1983-1986 Fizyk w Instytucie Probleméw Jadrowych w Swierku koto Otwocka.

1986-1987 Asystent stazysta w Instytucie Fizyki Politechniki Warszawskiej

1987-1989 Asystent w Instytucie Fizyki Politechniki Warszawskiej

1989-1996 Starszy asystent w Instytucie Fizyki Politechniki Warszawskiej

1996-1997 Asystent na czas nieokreslony W Instytucie Fizyki Politechniki
Warszawskiej

1997 Adiunkt na czas nieokreslony w Instytucie Fizyki Politechniki
Warszawskiej
2008-214 Specjalista naukowo-techniczny w Zaktadzie Fizyki Ciata Stalego na

Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego
4. Przebieg pracy naukowej

Po ukonczeniu Technikum FElektronicznego w Warszawie rozpoczalem studia na
Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego. Prac¢ magisterska wykonatem pod kierunkiem
prof. dr hab. Jana Turkiewicza w Zaktadzie Fizyki Reakcji Jadrowych. Tematem pracy byto
badanie reakcji ?C(n, o)°Be dla energii neutronéw 17.3 MeV. W trakcie jej wykonywania
zaznajomitem si¢ z szeregiem technik eksperymentalnych: detekcjg 1 spektrometrig czastek
natadowanych z  wykorzystaniem detektorow potprzewodnikowych 1 licznikow
proporcjonalnych, detekcja neutrondw predkich, technika wysokiej prozni, technikg



naparowania prozniowego. Praca magisterska sktadata si¢ z czgsci eksperymentalnej i
teoretycznej. Pierwszy etap obejmowal zaplanowanie 1 wykonanie pomiaréw
eksperymentalnych. W drugim prowadzitem obliczenia rézniczkowych przekrojow czynnych.
W ich rezultacie uzyskatem poprawny opis reakcji 2C(n, o)°Be. W roku 1981 obronitem prace
magisterska i otrzymatem tytul magistra fizyki.

15.05.1981r. podjatem prace w Instytucie Lotnictwa w Warszawie w Zakladzie
Osprzetu i Urzadzen Satelitarnych, gdzie pracowatem do 31.12.1983r gdzie zajmowaltem si¢
problematyka dotyczaca zagadnien Fizyki Plazmy Systemu Stonecznego. Badania byly
prowadzone we wspotpracy z Centrum Badan Kosmicznych PAN w Warszawie. Nasz zespot
byt odpowiedzialny za zaprojektowanie i wykonanie aparatury do pomiaréw pol elektrycznych
Magnetosfery Ziemi w ramach migdzynarodowego programu INTERCOSMOS.

Od 1.11.1983r. rozpoczatem prace w Instytucie Badan Jadrowych w Swierku koto
Otwocka (po reorganizacji Instytut Probleméw Jadrowych) w zaktadzie Badan
Termojadrowych  (po  reorganizacji od  31.11.1986r. Zaklad Fizyki Plazmy
Wysokotemperaturowej). W tym okresie zajmowatem si¢ gtdwnie diagnostyka i optymalizacja
warunkow pracy unikatowego dziata plazmowego RPI oraz wykorzystaniem wytwarzanych w
nim strumieni plazmowych do modyfikacji powierzchni poétprzewodnikow. Od 1985r.
wspotuczestniczylem w projekcie zwigzanym z budowa dziata plazmowego nowej generacji
oraz przygotowaniem pomiarow diagnostycznych impulsowych wigzek jonowych.

Od 1.12.1986 roku do chwili obecnej pracuje na Politechnice Warszawskiej na
Wydziale Fizyki i Matematyki Stosowanej (po reorganizacji na Wydziale Fizyki). Moja praca
badawcza w latach 1986 — 1999 gtéwnie skoncentrowana byta na technologii otrzymywania
krysztatbw z grupy II-VI metoda Bridgemana pod wysokim ci$nieniem oraz badaniach
strukturalnych otrzymanych krysztatow. W szczegdlnosci, wyhodowatem monokrysztaty
roztworow statych ZnixCdxSe (w pelnym zakresie sktadu x) oraz domieszkowane
monokrysztaly ZnS:Cr, ZnSe:Al. Na otrzymanych krysztalach prowadzitem badania
strukturalne stosujac metody dyfrakcji rentgenowskiej. Waznym wynikiem tych prac byto
odkrycie w monokrysztatach Zn1.xCdxSe politypow 4H(22), 6H(33), 8H(44) i 10H(55) oraz
politypu 10H(55) w monokrysztatach ZnSe:Al. Nowoodkryte struktury politypowe byly
tematem mojej rozprawy doktorskiej, ktorg obronitem 27.08.1996r. Po doktoracie
kontynuowatem prace badawcze zwigzane z hodowaniem krysztatow zwiazkéw z grupy 11-VI
I badaniem ich struktury. Zaowocowato to odkryciem kolejnego (dotad nie obserwowanego) w
krysztatach CdSe politypu 4H(22). Rownolegle do prowadzonych prac eksperymentalnych
rozpoczalem obliczenia numeryczne rozktadéw nat¢zen dyfrakcyjnych struktur politypowych
charakteryzujacych si¢ silnym jednowymiarowym nieporzadkiem. Projekt stworzenia
uzytecznego narzedzia, tj. programoéw do obliczen rozkladow nat¢zen dyfrakcyjnych
poprawnie opisujgcych takie struktury, narodzit si¢ juz wezesniej w trakcie robienia doktoratu.
Motywacje stanowit tu niedostatek, w 6wczesnej literaturze naukowej modeli teoretycznych
pozwalajacych skutecznie opisywaé rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych obserwowanych w
przypadku bardziej zlozonych struktur politypowych, w szczegdlnosci struktur o
jednowymiarowym nieporzadku. Wynikiem realizacji tego programu jest cykl prac sktadajacy
si¢ na okreslone przepisami ustawy osiggni¢cie naukowe.

Poczynajac od roku 1999 zakres moich badan naukowych poszerzyl si¢ o nowa
tematyke. Byto to wynikiem nawigzania wspotpracy migdzy Wydziatem Fizyki Politechniki



Warszawskiej i Zaktadem Fizyki Ciata Statego Uniwersytetu Warszawskiego. W tym czasie
zostatem zaproszony przez prof. Andrzeja Twardowskiego do prowadzenia w jego zespole
badan nad nowymi materiatami tzw. ‘kandydatami’ dla spintroniki tj. potprzewodnikami
potmagnetycznymi (DMS). W ramach tej wspotpracy uzyskatem dostgp do magnetometru typu
SQUID umozliwiajacego badania wtasnosci magnetycznych nowo otrzymanych zwigzkow. W
tym okresie byly to glownie potprzewodniki z grupy HI-V domieszkowane jonami
magnetycznymi. Ta tematyka byta sukcesywnie rozszerzana w miare nawigzywania przez nasz
zespot wspolpracujacy z kolejnymi osrodkami naukowymi. W szczegdlnosci, na poczatku roku
2006 w wyniku nawigzania wspotpracy z prof. Ireng Kulszewicz-Bajer z Wydziatu Chemii
Politechniki Warszawskiej rozpoczatem badania dotyczace wlasno$ci magnetycznych
polimerow na bazie polianiliny. Nawigzana, rowniez w tym samym czasie, wspotpraca z prof.
Jerzym Janikiem z AGH w Krakowie zaowocowata badaniami wtasno$ci magnetycznych nano-
czastek GaN:Mn otrzymanymi przy zastosowaniu nowych oryginalnych metod syntezy.

W konsekwencji intensyfikowania si¢ mojej wspolpracy z Instytutem Fizyki
Doswiadczalnej] Wydziatu Fizyki UW od 3.03.2008 r. zostalem w nim zatrudniony na
stanowisku specjalisty naukowo-technicznego. W tym okresie oprocz kontynuacji badan
dotyczacych wiasno$ci magnetycznych DMS zaczalem zajmowaé si¢ Kkolejna grupa
materiatow, rowniez potencjalnych kandydatow  do zastosowania w spintronice. W
szczegblnosci byly to nano-czastki metali i materiaty kompozytowe - potprzewodniki z nano
wytraceniami  ferromagnetycznymi. W zakres moich badan weszly tez tradycyjne
polprzewodniki tj. krzem i german domieszkowane metalami przejsciowymi. Domieszkowanie
polprzewodnikéw prowadzono w zespole prof. Zbigniewa Wernera z Instytutu Problemow
Jadrowych w Swierku koto Otwocka stosujac innowacyjng metode wykorzystujaca unikatowe
dziato plazmowe. Tu przypomng, ze w okresie kiedy jeszcze pracowatem w IPJ w Swierku,
bratem czynny udzial w uruchomianiu tego typu dziata plazmowego i budowie aparatury
diagnostycznej z powodzeniem uzytych do implantacji krzemu i germanu.

W ostatnim okresie zakres mojej tematyki badawczej poszerzyt si¢ 0 badania dotyczace
wlasnosci magnetycznych nano-czastek. W ramach tej tematyki wykonuj¢ zarowno pomiary
eksperymentalne jak rowniez biore udziat w obliczeniach modelowych super magnetykow.

5. Osiagniecia naukowo-badawcze stanowiace podstawe postepowania
habilitacyjnego

Po uzyskaniu doktoratu moja dziatalno$¢ naukowa realizowana jest w zakresie kilku
réznych tematyk naukowo-badawczych. W kazdej z nich uzyskalem znaczace wyniki. Jako
osiagniecie naukowe wynikajace z art. 16 ust 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. nr 65, poz. 595
ze zm.) wybralem siedem jednotematycznych prac opatrzonych wspdlnym tytutem.
,»Obliczenia rozkladow nateien dyfrakcyjnych zloZonych struktur politypowych
charakteryzujqcych si¢ jednowymiarowym nieporzgdkiem”. Sze$¢ z posréd wybranych
publikacji jest mojego wytacznego autorstwa a w jednej z nich jestem gtownym autorem.

5.1 Dane bibliograficzne

H1. J. Gosk “Investigation of one-dimensionally disordered structures of A"BV! crystals by
Monte Carlo technique. 1. 3C/DS structure and 3C structure with different kinds of stacking
faults.”, Cryst. Res. Technol. 35 (1) 101(2000).



H2. J. Gosk “Investigation of one-dimensionally disordered structures of A!'BV! crystals by
Monte Carlo technique. 1. 2H Structure with different kinds of stacking faults”, Cryst. Res.
Technol. 36 (2) 197 (2001).

H3. J. B. Gosk, M. J. Kozielski “Statistical Analysis of One- Dimensionally Disordered
Structures of A"BY!' Compounds”, Ferroelectrics 250 191 (2001).

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na pomysle przeprowadzenia analizy modelowej struktur
politypowych przy uzyciu symulacji komputerowych, napisaniu programow numerycznych,
przeprowadzeniu obliczen, interpretacji wynikow oraz napisaniu publikacji. Moj udziat procentowy
oceniam na 80%.

H4. J. B. Gosk “ Investigation of one-dimensionally disordered structures of A'"BV! crystals
by Monte Carlo technique I11. 4H structure with different kinds of stacking faults”, Cryst. Res.
Technol. 38 160 (2003).

H5. B. J. B. Gosk “Monte Carlo Technique Investigation of One-Dimensional Disorder in
Polytypes”, Ferroelectrics, 305 (2004) 149.

H6. J. B. Gosk “Simulation Technique in Analysis of One-Dimensional Disordered
Structures”, Philosophical Magazine, 87 2759 (2007).

H7. J. B. Gosk “Modelling diffraction patterns from one-dimensionally disordered structures
of A'BV! crystals by Monte Carlo technique 111. 6H structure with different kinds of stacking
faults”, Cryst. Res. Technol. 38 160 (2010).

Publikacje H3, H5, H6, ktore ukazaty si¢ w specjalnych numerach Ferroelectrics i
Philosophical Magazine przeszty pelny proces recenzowania.

5.2. Omoéwienie celu naukowego prac i osiagnietych wynikoéw wraz z
omowieniem ich ewentualnego wykorzystania

Wstep

ZnS, SiC i Cdl2 sa rekordzistami pod wzgledem liczby zaobserwowanych w nich
politypow. Wymienione zwigzki znane sg z tego, ze obserwuje si¢ w nich duzg gestos¢ btedow
utozenia warstw (dalej skrotowo oznaczanych SFs od angielskiego stacking faults) dochodzaca
do 25% i wigcej. Sa to btedy utozenia warstw rozmieszczone w sposob przypadkowy (random
distribution) jak rowniez btedy wykazujace duzy stopnien uporzadkowania/skorelowania (non-
random distribution) (Sebastian 1994). Dos¢ wczesnie tj. poczynajac od lat czterdziestych
rozwijano teorie dyfrakcji rentgenowskiej struktur politypowych zawierajacych przypadkowe
btedy utozenia warstw (random SFs). Struktury o duzej gestosci SFS nazwano strukturami o
jednowymiarowym nieporzadku (ODDS od one-dimensionally disorder structures).
Generalnie struktury te zbudowane sg z takich samych warstw utozonych regularnie kolejno,
jedna na drugiej (Trigunayat 1991). Warstwy posiadaja porzadek strukturalny; maja dobrze
zdefiniowane dwie state sieciowe w ptaszczyznie, natomiast obecnos¢ biedow utozenia warstw
usuwa okresowo$¢ w kierunku prostopadtym do warstw. Niestety, teorie opisujace zjawisko
dyfrakcji struktur politypowych z btgdami utozenia warstw odniosly tylko czesciowy sukces.
Generalnie rozpatrywano w nich btedy przypadkowe jednego typu, zaktadano mata gestos¢ ich
wystepowania, ograniczano si¢ do politypow podstawowych/bazowych tj. tych o najmniejszym
okresie: 2H, 3C, 4H i 6H.

Drugi typ btedow utozenia warstw (non-random SFs) najczgéciej ma miejsce, kiedy
zachodzi przejscie fazowe jednej struktury politypowej, przy udziale bledow utozenia warstw,
w inng strukturg politypowa (Sebastian 1994, Boulle 2013). Przyktadowo, jezeli w wyniku
transformacji krysztat zmienia strukture 2H (...ABAB...) na struktur¢ 6H (... ABCACB...) to
przechodzi przez wiele nieuporzadkowanych stanoéw, ktore w przypadku powolnej przemiany
moga by¢ ‘zamrozone’ (arrested) i badane metodami dyfrakcji rentgenowskiej. Te



‘przejsciowe’ nieuporzadkowane struktury charakteryzuja si¢ silnie rozmytymi i zachodzacymi
na siebie refleksami dyfrakcyjnymi, do ktorych nie mozna stosowac teorii obowigzujacych dla
struktur z btedami przypadkowymi. Od ponad siedmiu dekad transformacje politypowe sa
przedmiotem duzego zainteresowania zarowno eksperymentatorow jak i teoretykow. Dla
wyjasnienia mechanizmow odpowiedzialnych za wystepowanie transformacji strukturalnych
zachodzacych przy udziale btedoéw utozenia warstw postulowano wiele modeli teoretycznych.
Tu najczgsciej natykano si¢ na zasadniczy problem. Dla weryfikacji postulowanych modeli w
oparciu 0 dostgpne dane z pomiaréow dyfrakcyjnych nalezy dysponowaé stosownym
narz¢dziem tj. metoda liczenia rozktadow natgzen dyfrakcyjnych struktur o jednowymiarowym
nieporzadku. Niestety w literaturze wystepowal niedostatek metod obliczeniowych, ktore
pozwalalyby liczy¢ rozktady natezen dyfrakcyjnych dla dowolnego politypu, dowolnego typu
btedu, wigcej niz jednego typu btedow, oraz dowolnego postulowanego rozktadu SFs. Pomimo
stosowania wielu zatozen upraszczajacych obliczenia rozktadow natezen dyfrakcyjnych dla
struktur ‘przej$ciowych’ transformacji politypowych okazatly si¢ niezwykle trudne. Czgsciowy
sukces osiggni¢to jedynie w przypadku struktur bazowych 2H, 3C. Przyktadowo w
obliczeniach zaktadano, ze tylko jeden typ bledéw ulozenia warstw bierze udzial w
transformacji; w kilku nielicznych przypadkach uwzgledniono jednoczesng obecno$é btedow
typu wzrostu i deformacyjnego. Dla kazdego politypu wyjsciowego i koncowego transformacji
oraz kazdego typu btedu obliczenia nalezato wykona¢ osobno. W prezentowanych pracach
ograniczano si¢ gtownie do obserwacji/obliczania zmian, ktorym ulegaja poszczeg6lne refleksy
danej struktury pod wptywem obecnosci SFs, tj. analizowano przesunigcia, poszerzenia,
zmiany natezenia reflekséw oraz ich asymetri¢. W przypadku wigkszej gestosci bledow tj. dla
struktur przejSciowych transformacji politypowych rozmycie refleksow powoduje ich
naktadanie si¢ oraz obecno$¢ silnego tla. W takich przypadkach rozklady natezen
dyfrakcyjnych powinny by¢ liczone w petnym zakresie katow niezbednym do poréwnania z
danymi eksperymentalnymi i nie mozna si¢ ograniczac, jak to najczgséciej robiono, do badania
jedynie zmian wyzej wymienionych parametrow.

Po raz pierwszy ze zjawiskiem politypizmu zetknalem si¢ po rozpoczgciu pracy w
zespole prof. Mariana Kozielskiego na Politechnice Warszawskiej. Warto zauwazy¢, ze mimo
faktu odkrycia zjawiska politypizu ponad wiek temu (Baumhauer1912 a, 1912b) nadal czeka
ono na pelne swoje wyjasnienie. Dostep do wysokoci$nieniowej, unikatowej aparatury do
otrzymywania krysztalow i aparatury do pomiaréw dyfrakcji rentgenowskiej umozliwit mi
otrzymanie monokrysztatéw potprzewodnikowych z grupy A'"BY! oraz przeprowadzenie na
nich badan strukturalnych. W wyhodowanych monokrysztatach roztworéw statych Zni.xCdxSe
oraz monokrysztatach ZnSe:Al i ZnS:Cr odkrytem politypy: 4H(22), 6H(33), 8H(44), 10H(55)
i 3C/DS. Rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych wiekszosci badanych krysztaldéw nie mozna byto
poprawnie opisaé w oparciu o istniejace teorie dyfrakcji rentgenowskiej struktur z btedami
ulozenia warstw. Na podobne problemy wskazywali duzo wczesniej inni autorzy. Dotyczy to
w szczegblnosci krysztatow ZnS (Farkas-Jahnke 1973 a, Patosz 1976 a).

Generalnie, na wigkszos$ci dyfraktograméw krysztatow ZnixCdxSe, ZnSe:Al i ZnS:Cr
obserwowalem jednoczesna obecnos$¢ refleksow kilku réznych struktur politypowych.
Najczgsciej byto to wspotwystepowanie dwoch, trzech lub czterech roznych politypoéw (Gosk
1994 a). Czes¢ refleksow byta silnie poszerzona (Gosk 1990). O ile w krysztatach ZnS:Al
moglem zaobserwowa¢ samodzielnie wystepujacy polityp 10H(55), o tyle nie udato si¢ to w
krysztatach ZnixCdxSe. Stabe refleksy tej struktury zawsze wspolwystepowaly z duzo
silniejszymi refleksami innych politypow, gléwnie byla to struktura 3C/DS (rys. 1). W
krysztatach ZnixCdxSe politypy 8H i 10H zawsze wspotwystepowatl wraz ze strukturg 3C/DS.



Rys. 1. Krzywa fotometryczna
rentgenogramu  probki  311/4EW
krysztatu Zn;xCdxSe otrzymanego
przy wydtuzonym czasie
naswietlania. Mniejsze maksima
(zaznaczone strzatkami)
odpowiadajg potozeniom refleksow
struktury 10H.
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Generalnie, najczesciej struktura 3C/DS w monokrysztatach grupy A''BV!
wspolwystepuje z innymi politypami. Jezeli na dyfraktogramach zawierajgcymi refleks
struktury 3C/DS refleksy wspotwystepujacych politypow sg silne i ostre to takie dyfraktogramy
nie sg trudne w analizie. Niestety w krysztatach Zni«CdxSe byly to nieliczne przypadki.
Struktura 3C/DS charakteryzuje si¢ dwoma symetrycznymi wzgledem ptaszczyzny zerowe;,
silnie rozmytymi oraz nachodzacymi na siebie refleksami potozonymi blisko/lub w potozeniach
refleksow blizniakow 3C (rys. 2). W obecnosci silnych i rozmytych refleksow 3C/DS analiza
stabych reflekséw struktur: 8H(44) i/lub 10H(55) jest duzo trudniejsza. Szczegodlnie nietatwo
jest odpowiedzie¢ na pytanie: czy za stabe refleksy naktadajgce si¢ na te silniejsze od struktury
3C/DS odpowiedzialne sq politypy 8H Iub/i 10H czy te; odwrotnie, jest to rezultat
specyficznego rozktadu bledow uloienia warstw w tejie strukturze 3C/DS ? Jezeli dodatkowo
politypy 8H i 10H zawieraja nawet niewielka ilo$¢ btedow utozenia warstw to ich najstabsze
refleksy zanikaja, podczas gdy natezenia silnych refleksow ulegaja znacznym zmianom, cO W
przypadku wspotwystepowania z 3C/DS jeszcze bardziej komplikuje analize takich
dyfraktograméw. Tak wiec znalezienie odpowiedzi na powyzsze pytanie byto motywacja do
przeprowadzenia obliczeh modelowych rozktadéw natgzen dyfrakcyjnych struktury 3C/DS.
Zastosowana w pracy H1 metoda obliczen natgzen dyfrakcyjnych jest bardzo uniwersalnym
narz¢dziem majacym zastosowanie nie tylko do struktury 3C/DS, ale do dowolnego politypu.
Wyniki prac H1-H7 pokazuja jej uniwersalno$¢ i skuteczno$¢ w obliczeniach zmian rozktadow
natezen dyfrakcyjnych struktur przejsciowych transformacji politypowych. Jej waznos¢ i1
wyzszo$¢ nad metodami konwencjonalnymi tj. rozwigzaniami klasycznymi (analitycznymi)
jest oczywista w przypadku politypow o duzym okresie.

Struktura 3C/DS [H1].

Pojedynczy btad wzrostu w strukturze 3C oznacza obecnos¢ warstwy heksagonalnej
dzielacej krysztal na dwa blizniaki ...cccccchecececc.... (notacja ‘hc’). Dla niezerowego
prawdopodobienstwa wystepowania btedow wzrostu nastepuje podziat jednorodnego bloku
warstw kubicznych na mniejsze bloki tj. ...cccccchecccccheccc. ... . Prowadzi to do sekwencji
‘zig-zag® Ramsdella oraz odpowiadajacego mu w zapisie Zdanowa ciagu liczb
...Nn+1Np+2Nn+3Nn+4.... . W przypadku braku okresowego powtarzania si¢ liczb w sekwencji,
mozliwe jest jedynie podanie rozmiaréw blokéw kubicznych i ich rozktadu statystycznego.
Struktury o jednowymiarowym nieporzadku, ktéore mozna opisa¢ powyzszym ciagiem
oznaczono symbolem DS (disordered structures). Wstepne obliczenia rozkladow natezen
dyfrakcyjnych struktur DS dla parametru heksagonalnosci w zakresie 0.05<0n<0.5 wykonat
Patosz (1976 a 1976 b). Modelowa sekwencja 200-250 warstw sktadata si¢ z blokow
kubicznych o liczbie warstw niewiele rdznigcych si¢ od sredniej liczby warstw bloku
(<ni>=1/an). Dla parametru 0.10<on<0.33 rozklady charakteryzowaly si¢ obecnoscia
rozmytych i naktadajgcych si¢ na siebie refleksow zgrupowanych w poblizu regularnych
potozen refleksow struktur blizniakow 3C; rozmycie reflekséw i tto rosty wraz z rosnaca
wartos$cig on. Z drugiej strony struktury charakteryzujace si¢ dwoma poszerzonymi refleksami



dyfrakcyjnymi w polozeniach odpowiadajacych regularnym potozeniom refleksow blizniakow
3C byly czesto obserwowane w krysztatach A"BY! (Ebina 1967, Patosz 1975, Gosk 1990,
1994). Struktury te oznaczono symbolem 3C/DS. Przyktadowe krzywe fotometryczne struktur
3C/DS obserwowanych w monokrysztatach Zn1«CdxSe przedstawia rysunek 2.

a S0k |y ‘% Rys. 2. Krzywe fotometryczne
krysztatow Zn14Cd,Se
mierzone wzdhuz osi 10.L sieci
odwrotnej. a) Probka nr
310/4Az, struktura 3C/DS. b)
Probka nr 310/4B, struktura

i 3C/DS+2H.
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Samodzielnie wystgpujace struktury 3C/DS w krysztatach ZnS udalo si¢ zaobserwowaé w
pracy Ebiny i Takahashego (Ebina 1967). Dla jednej z grup krysztatdow silnie rozmyte i
zachodzace na siebie piki z maksymami w L/N = + 0.33, = 0.66 autorzy potrafili w miare
poprawnie opisa¢ gtadka krzywg teoretyczng (Paterson 1952) dla zadanej heksagonalno$ci o
= 0.35; wartosci heksagonalnosci an ~ 0.33 odpowiadajg $rednio dwie warstwy kubiczne
rozdzielane jedng warstwa heksagonalng. Dla 0.25 <on < 0.35 modelowe rozktady natgzen
dyfrakcyjnych policzone przez Patosza znacznie rdznily si¢ od tych obserwowanych przez
Ebing¢ i Takahashego. Roznity si¢ tez one od tych obserwowanych w krysztatach ZnixCdxSe
(rys. 1, 2). Wyjasnienie tej sytuacji podaje w artykule H1.

W dotychczasowych pracach do charakteryzacji struktury 3C/DS stosowano jedynie
jeden parametr - mianowicie heksagonalno$¢. Z drugiej strony wiadomo, ze ta samg wartos¢
heksagonalno$ci moga mie¢ sekwencje warstw ...... n1N2N3N4..... (zapis w notacji Zdanowa)
opisane bardzo roznymi funkcjami czestosci P(j) (Rushitz 1983). Wobec tego, w naturalny
sposOb pojawia si¢ pytanie: jak dla wybranej wartosci heksagonalno$ci an rozktad natgzenia
dyfrakcyjnego zalezy od funkcji czgstosci P(j). To zagadnienie jest tematem pierwszej czgsci
artykulu H1. W pracy policzono rozktady natgzen dyfrakcyjnych stosujac trzy istotnie rézniagce
si¢ miedzy sobg funkcje czestosci (Model I, Model 11 i Model I11). Dodatkowo wprowadzono
pewne modyfikacje Modelu | i Modelu 1I. Rysunek 3 ilustruje wybrane wyniki obliczen
rozktadéw natezen dyfrakcyjnych przedstawione w artykutu H1.
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Rys. 3. Rozklady natezen dyfrakcyjnych
policzone wzdhuz osi sieci odwrotnej 10.L
dla struktury 3C/DS. Linie przerywane
oznaczaja potozenie refleksow struktur
blizniaczych 3C. Warto$¢ heksagonalnosci
poczynajac od najmniejszej w dolnym
wierszu rosnie do najwigkszej w gornym
wierszu: on = 0.10, 0.20, 0.25, 0.29, 0.33 a)
Model I, p=0.5, R=2/ax b) Model II; a=1,
b=2/on—1. ¢) Model IlI.
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Prezentowane w artykule H1 wyniki obliczen potwierdzity istnienie spodziewanej
zaleznosci rozktadu natezenia dyfrakcyjnego od wartosci heksagonalnos$ci i wykazaty istnienie
istotnej zaleznosci rozktadu natezenia od funkcji czestosci. Jak wynika z rysunku 3 wzrost o



prowadzi do duzego poszerzenia dwoch, symetrycznych wzglegdem warstwy zerowej,
refleksOw oraz wzrostu tla; ksztalt pikoéw i tlo znaczaco zalezg od funkcji czestosci. Najwigksze
poszerzenie refleksow daje Model I. Dla tego modelu i warto$ci heksagonalno$ci bliskie;j
on=0.29 na zewnetrznych zboczach pikéw pojawiajg si¢ ‘ramiona’, ktore dla dalej rosngcego
oh przechodza w dwa wyrazne piki z maksimami w potozeniach odpowiadajacym potozeniom
refleksow 10.1 i 10.1 struktury 2H. Najmniej gladkie krzywe rozktadu natezen dyfrakcyjnych
daje Model I1; dodatkowe maksima i ramiona na zboczach dwoch poszerzonych reflekséw z
maksimami w poblizu L/N~+ 0.33 zaczynajg si¢ pojawiac juz dla an > 0.2. Dla on =0.33
obserwujemy rozczepienie dwoch glownych refleksow. Najbardziej regularne krzywe
dostajemy dla Modelu III; w catym zakresie 0 < an < 0.33 obserwujemy jedynie dwa maksima.

Cze$¢ pierwsza pracy H1 szeroko omawia rezultaty obliczen modelowych struktury
3C/DS dla an<0.25. W szczegdlnosci uzyskano tu wazny wynik. Pokazano, ze (nawet dla
stosunkowo matej warto$¢ heksagonalnosci) w przypadku gdy struktura zbudowana jest z
blokow warstw kubicznych o liczbie warstw niewiele rdznigcej si¢ od wartosci $redniej liczby
warstw w bloku, moze to prowadzi¢ do nieregularnych krzywych rozkladu natgzen
dyfrakcyjnych (rys. 3 z pracy H1). Przypomnijmy, ze takie rozktady natezen dyfrakcyjnych
sugerowaly wstepne obliczenia z cytowanej pracy Patosza (1979 a).

Dla wszystkich rozpatrzonych przypadkow struktury 3C/DS nie obserwowano
wyraznego dodatkowego piku w potozeniu L/N = 0. Wynika stad, ze za trzy nieduze, ale
wyrazne refleksy w potozeniach L/N =0, £ 0.5, towarzyszace refleksom struktury 3C/DS (rys.
2 b), odpowiedzialna jest wspotwystepujaca z nig struktura 2H. Potwierdza to rowniez
stusznos¢ wniosku o wspotwystepowaniu struktur 2H i 3C/DS (Ebina 1967) w krysztatach ZnS.

Struktura 3C 7 réinego typu bledami ulozenia warstw [H1]

Druga czgsé¢ pracy H1 poswigcona jest obliczeniom rozktadow natgzen dyfrakcyjnych
struktury 3C zawierajgcej osobno kazdy z trzech réznego typu bledoéw utozenia warstw. Aby
moc prowadzi¢ obliczenia, ktore objetyby jako przypadki szczegdlne te, dla ktérych
przedstawiono rozwigzania W literaturze, a w szczegolnosci rozwazaé oba rodzaje btedow t;.
przypadkowych i nieprzypadkowych, zastosowatem ide¢ funkcj¢ czestosci P(j) (Rushitz 1983).
Funkcja P(j) podaje wartosci prawdopodobienstw wystgpienia kolejnych btedow ulozenia
warstw w odlegtosci j warstw od siebie. Najbardziej ogdlna posta¢ funkcji czgstosci, ktorg
zaproponowatem i stosowatem w cyklu prac zawiera cztery parametry (Model 3). Czes¢
obliczen przeprowadzitem stosujac dwuparametryczny Model 1 i trojparametryczny Model 2

Przypomnijmy, rozklady natezen dyfrakcyjnych dla struktur przejSciowych
transformacji f.c.c.— h.c.c. (Pandey 1986 a, 1986 b) przy udziale btgdow deformacyjnych
zostaly opisane uproszczonym modelem zaktadajacym preferowane wystgpowanie SFS w
minimalnej odlegto$ci dwoch warstw (R=2) od siebie, podczas gdy przejscie fazowe 3C—>6H
zachodzace przy udziale bledow wzrostu wymagato R=3. Oba przypadki mozna opisac stosujac
prosta dwu-parametryczng funkcje czestosci P(j) (Model 1 z pracy H1). Model zaktada silne
‘odpychanie’ SFs w odleglosci j<R i ich wystepowanie z takim samym prawdopodobienstwem
dla j>R. Analityczne rozwigzanie zakladajace, ze transformacja 2H—6H zachodzi przy udziale
btedow typu przemieszczenia (LDSF od layer displacement stacking faults) podat Pandey
(1980a, 1980b). W obliczeniach autorzy zaktadali, ze prawdopodobienstwo wystgpienia
kolejnego btgdu w odlegtosci mniejszej niz trzy warstwy jest rowne o = 0 i jest state dla j > 3.
Jezeli zatozy¢, ze prawdopodobienstwo wystgpienia bledu w warstwie j = R jest rézne od
prawdopodobienstwa zaj$cia w warstwach o j > R to otrzymamy trdj-parametryczny Model 2.
Analityczne rozwigzanie dla szczegdlnego przypadku tj. R=3 opisujace rozktady nat¢zen
dyfrakcyjnych struktur przejSciowych transformacji 2H—6H w ZnxCdixS podal Sebastian
(1983). Jezeli dodatkowo odrzucimy zatozenie o nieskonczenie silnym odziatywaniu miedzy
najblizej potoznymi bledami ulozenia warstw, to otrzymamy bardziej realistyczny
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czteroparametryczny Model 3. W obliczeniach analitycznych zatozenie o nieskonczenie silnym
odziatywaniu wynikato z istniejgcych trudno$ci matematycznych. Naturalnie te trudno$ci nie
wystepuja w obliczeniach przy zastosowaniu symulacji komputerowych. Funkcja czestosci P(j)
dla Model 3 stosowana w cyklu prac ma postac:

PG) =y 1y dla j<R
=B (1-y) " dlaj=R
= a (1-B) (1-y) F(1-a) IR dlaj>R

Oczywiscie, Model 3 zawiera jako przypadki szczegolne Model 1 i Model 2; dla o = =y
otrzymujemy przypadek wystepowania btgdow przypadkowych, dlay = 0, a = f (Model 1)
bedzie to model silnego odpychania dla j< R, podczas gdy dla y > a = B mamy silne
‘przyciaganie’ SFs. Tak wigc, Model 3 przy niewielkiej liczbie parametrow obejmuje
praktycznie wszystkie przypadki przedstawionych w literaturze rozwigzan analitycznych, ktore
wykorzystywano do opisu rozkladow natezen dyfrakcyjnych struktur przejsciowych
transformacji politypowych.

Obliczenia rozktadow natezen dyfrakcyjnych dla przypadkowych bledéw ulozenia
warstw 1 trzech réznych typéw SFs przedstawione w pracy H1 potwierdzity poprawnosé¢
wczesniejszych wynikow obliczen uzyskanych metodami analitycznymi. Nalezy mie¢ jednak
na uwadze fakt, ze zdecydowana wigkszos¢ tych obliczen obowigzuje jedynie dla matych
gestosci SFs. Tak wigc w pracy H1 pokazano, ze dla matych wartosci prawdopodobienstwa
wystapienia bltedow wzrostu obserwuje si¢ jedynie poszerzenie refleksow struktury 3C,
podczas gdy bledy deformacyjne prowadza do poszerzenia refleksOw oraz ich przesunigcia i
asymetrii. Podobnie, obecnos¢ w strukturze 3C bledow typu ‘extrinsic’ prowadzi do
poszerzenia, asymetrii i przesunigcia refleksow. Przy czym dla btedow typu ‘extrinsic’ refleksy
ulegaja przesunigciu w kierunku warstwy zerowej, a wigc w kierunku przeciwnym do tego
wynikajacego z obecnosci btedow deformacyjnych. Dla btedow wzrostu i o > 0.9 praktycznie
nalezy raczej mowi¢ o strukturze 2H zawierajacej btedy wzrostu (oo =0.1. Policzony rozktad
natezen dyfrakcyjnych dla struktury 2H z bledami wzrostu (o =0.1) pokazat, ze refleksy 10. 1
i 10.1 sg poszerzone okoto dwukrotnie silniej niz refleks 10.0; nie obserwujemy tu ani asymetrii
ani przesunigcia refleksow.

W dalszej czgsci pracy H1 przedstawiono obliczenia zmiany rozktadéw natgzen
dyfrakcyjnych transformacji zachodzacych przy udziale przypadkowych i nieprzypadkowych
btedow ulozenia warstw. Dla bledu typu wzrost bardziej szczegétowo omdwiono rezultaty
obliczen dla transformacji 3C—4H (R=1) i 3C—»>8H(44) (R=4). W szczegdlnosci zwrdcono
uwage na krzywe rozktadu natezen, na ktorych wspotwystepuja refleksy struktur 8H(44) i 3C.
Otrzymujemy je w Modelu 3 i Modelu 2 dla parametréw: oo > 0.1 1 > 0.7. Przy czym
prawdopodobienstwo y#0 (Model 3) skutkuje wystepowaniem bledow wzrostu w blokach
warstw o strukturze 8H(44).

Dla przypadkowych bledéw deformacyjnych (R=1) i a—1 nie uzyskuje si¢ nowej
struktury (jest to stuszne dla wszystkich politypow) natomiast dla R > 1 struktura koncowa jest
rozna od struktury wyjsciowej. W pracy przedstawiono wyniki obliczen modelowej
transformacji 3C—2H. W obliczeniach rozwazono dwa interesujace przypadki o >f 1 a<p. |
tak, dla p > 0.7 i o <0.1 ma miejsce wspotwystepowanie reflekséw struktur 3C i 2H, podczas
gdy dlaa>0.71 B <0.1 na rozkltadach nat¢zen dyfrakcyjnych wystgpuja jedynie refleksy
struktury 9R.

W literaturze dotyczacej btedow typu ‘extrinsic’ istniaty kontrowersje co do tego czy
kolejny btad tego typu moze wystapi¢ jeden po drugim, czy dopiero w drugiej kolejnej
warstwie. Analityczne obliczenia rozktadow nat¢zen dyfrakcyjnych dla tych bledow okazaty
si¢ wyjatkowo trudne. W pracy H1 policzono rozktady natezen dyfrakcyjnych dla obu
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rozwazanych przypadkow. W rezultacie pokazano, ze dla R=2 obserwujemy zmiany rozktadow
nat¢zen dyfrakcyjnych struktur przejsciowych transformacji miedzy strukturami blizniaczymi
3C, natomiast dla R=1 i a=p dla struktur przejsciowych transformacji 3C — 9R.

Struktura 2H 7 réinego typu bledami ulozenia warstw [H2].

W kolejnej pracy cyklu H2 przedstawiono rezultaty obliczen rozkladéow natgzen
dyfrakcyjnych dla struktury 2H z btedami utozenia warstw typu: wzrostu, deformacyjnego,
‘extrinsic’ i LDSF. Rozwazono przypadkowe i nieprzypadkowe bledy ulozenia warstw.
Zaprezentowano wybrane wyniki obliczen rozktadéw natezen dyfrakcyjnych dla struktur
przejsciowych transformacji od struktury wyjsciowej 2H z udzialem kazdego z typoéw SFs. Na
rysunku 4 przedstawiam wyniki przyktadowych obliczen rozktadéw natezen dyfrakcyjnych
zaczerpnigte z pracy H2.

Rozktady natgzen dyfrakcyjnych dla tzw. bazowych struktur politypowych
zawierajacych przypadkowe btedy ulozenia warstw jako najprostsze do policzenia byly
przedmiotem wczesnych prac teoretycznych. Pierwsze obliczenia dotyczace bledow wzrostu 1
btedow deformacyjnych ukazaty si¢ w pracach: Wison (1942), Christian (1945), Greves (1954),
Warren (1959) i kolejno Lele (1967) i Michalski (1988 a, 1988 b). Nalezy tu podkresli¢, ze w
obliczeniach stosowano wiele uproszczen; przyktadowo zaktadano mate prawdopodobienstwa
wystapienia btedow. Generalnie ograniczano si¢ jedynie do obliczenia czynnika S(HK.L)
(Farkas-Jahnke 1973), chociaz wiadomo, ze porownanie rezultatow obliczen z wynikami
eksperymentalnymi wymaga uwzglednienia wszystkich czynnikoéw wptywajacych na ksztatt
krzywych rozktadow natezen dyfrakcyjnych (Boulle 2010). Uwzglednienie tych czynnikow, w
szczegolnosci:  czynnika strukturalnego warstwy, czynnika Lorentza-polaryzacji oraz
poszerzenia aparaturowego istotnie wptywajg na wielko$¢ 1 ksztatt refleksow dyfrakcyjnych.
Rozktady natezen dyfrakcyjnych policzone w pracy H2 pozwolity potwierdzi¢ stusznosé
przewidywan wynikajacych z obliczen analitycznych przedstawionych w cytowanych pracach.
Przy czym w artykutach Lele (1967) i Michalskiego (1988 a 1988 b) jako glowne rezultaty
obliczen podano wielkosci: zmiany natezenia, poszerzenia, przesuni¢cia i asymetrie refleksow,
nie liczono w nich natezenia w pelnym zakresie L/N dostepnym w eksperymencie.

| I ! i L | i i “
! ro Lo -
NM ! %\ 1 ’ /M f “ Rys. 4 Rozklady natezen dyfrakcyjnych
r
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— : —- reprezentuja potozenia refleksow

I\ I blizniaczych struktur 3C i struktury 2H. a)
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[ | przyjmuje wartosci: a=0.1, 0.3, 0.5, 0.7,
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0=0.3, p=0.9; 0a=0.7, p=0.3; 0=0.9, p=0.1.

W pierwszej czeSci pracy oméwiono wyniki obliczen zmiany rozkladu natezen
dyfrakcyjnych struktury 2H zawierajacej przypadkowe btedy utozenia warstw dla 0<a < 1; dla
kazdego z czterech typéw 0sobno. Krzywe modelowe policzone dla matych gestosci btedow
(0=0.1) pokazaly wyrazng zalezno$¢ krzywych rozktadow natg¢zen od typu biedu. Dalej
pokazano, ze rosngcy udzial bledéow typu wzrostu prowadzi do transformacji 2H—3C;
odpowiednie rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych (o < (1 — a)) pokrywaja si¢ z tymi policzonymi
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dla transformacji odwrotnej 3C—2H. Przypadkowe bledy typu deformacyjnego nie prowadza
do nowej struktury; krzywe rozktadu natezen maja taki sam ksztatt dla o i 1—a. Wzrost gestosci
btedow typu extrinsic prowadzi do transformacji 2H—4H(22). Dla o o warto$ciach bliskich 0.5
podobnie jak dla bledow typu wzrostu i deformacyjnego obserwujemy rozklad nat¢zenia
dyfrakcyjnego z dwoma maksimami w poblizu L/N= + 0.33; natezenie dla L/N = 0 jest tu
jednak okoto dwukrotnie mniejsze niz dla przypadku btedow typu wzrostu i deformacyjnego.
Bardzo charakterystyczna dla tej transformacji jest obecno$¢, poza zakresem 0.4<0<0.6,
ostrego refleksu 10.0. Dla 0<0.7 znikaja refleksy w potozeniach L/N ~ £ 0.5. Podobnie zmienia
si¢ refleks 10.0 w obecnos$ci btedow typu LDSF i extrinsic. Wyrdzniajgca dla btedow LDSF,
w stosunku do btgdow typu extrinsic, jest obecno$¢ (w pelnym zakresie 0 < a < 1) ostrych
refleksow 10.1 i 10.1.

Jezeli chodzi o bledy nieprzypadkowe to w artykule H2 bardziej szczegdtowo
rozpatrzono transformacje politypowe, ktore byty przedmiotem wczesniejszych kontrowersji.
Transformacja 2H—4H moze zachodzi¢ nie tylko przy udziale btgdow extrisic, ale rowniez
osobno przy udziale btedow wzrostu (R=2) i bltedow przemieszczenia (R=4). Policzone
rozktady natezen dyfrakcyjnych dla tych trzech przypadkow pokazaty silng zalezno$¢ ksztattu
krzywych rozkladu natezen od rodzaju btedu przy udziale ktérego ona zachodzi. Podobna
sytuacja wystepuje w przypadku transformacji 2H—-6H(33). Warto tu zauwazy¢, ze
transformacj¢ 2H—6H(33) obserwowano w krysztatach: SiC, ZnS, ZnxCd1xS i ZnxMniS.
Analityczne rozwigzania dla rozktadow nat¢zen dyfrakcyjnych transformacji 2H—6H(33)
zachodzacej przy udziale bledow typu deformacyjnego i preferowanej odlegtosci migedzy nimi
rownej trzy warstwy podali (Pandej 1980 a, 1980 b, 1980 c, Sebastian 1983, 1987, Kabra 1989).
Ta sama preferowana odlegto§¢ R=3 prowadzi do transformacji 2H—6H(33) przy udziale
btedow LDSF. Policzone w pracy H2 krzywe modelowe rozktadow natgzen dla struktur
przejsciowych transformacji zachodzacej 0sobno z udziatem kazdego z tych btedow pokazaty
ich wyrazng zalezno$¢ od rodzaju btedu. W pracy H2 przedstawiono rowniez obliczenia i
dyskusje przypadkow transformacji politypowych, dla ktorych ze wzgledu na trudnosci
matematyczne nie przedstawiono stosownych rozwigzan w literaturze.

Analiza struktur o jednowymiarowym nieporzgdku zwigzkéw A"'BV! na przyktadzie struktury
4H(22) z bledami deformacyjnymi [H3].

Wedtug Jagodzinskiego (1949 a 1949 b) w strukturze obserwujemy wplyw s warstw
(‘Reichweite’ s), jezeli pozycja dowolnej warstwy w strukturze wynika z pozycji S warstw ja
poprzedzajacych. W tym podejsciu opis SFs w strukturze o danym s wymaga wprowadzenia
252 parametrow. Tak wiec, =3 wymaga dwoch niezaleznych prawdopodobienstw oz i az, ktore
reprezentujag prawdopodobienstwa pojawienia si¢ warstw typu h lub ¢ odpowiednio po
warstwach h i c. Te dwa prawdopodobienstwa definiuja ulozenie warstw dla wszystkich
struktur o s=3. Doskonalej strukturze 4H(22) odpowiadaja a1=0 i a2=0, podczas gdy a:=1 i
ax=0 strukturze 2H, natomiast o1=0 i ao=1 strukturze 3C. Catkowicie nieuporzadkowang
strukture daje o1 = 02 =0.5. Prawdopodobienstwa a1 i a2 niewiele roéznigce si¢ od zera prowadzg
do prostego modelu struktury 4H(22) z btgdami typu wzrostu.

Dla danej struktury Reichweite s mozna okres$li¢ gdy znamy odpowiadajagce jej
sekwencje warstw. Do tego celu moga by¢ wykorzystane pomiary HREM, co ilustruje rysunek
5. W pracy Kozielskiego (1999) podano zapis dtuzszych sekwencji warstw struktur: i) ZnS:Al
— krysztal nr. 201/1 (175 warstw), ii) ZnS — krysztat nr 050/2 (145 warstw) uzyskanych z
pomiarow HREM. Trzeci artykut cyklu H3 przedstawia szczegoétowa analize powyzszych
struktur z wykorzystaniem symulacji komputerowych bgdacych podstawa obliczen rozktadow
natezen dyfrakcyjnych struktur ODDS stosujgcych metode Monte Carlo (H1, H2). Ponizej
podaje zapis sekwencji warstw analizowanej struktury nr 201/1 w notacji ‘hc’ i Zhdanowa:

13



..cccccchhehcheccechhechhchehechchehchechehehechechheheechechhehehechechehechechhehechhhhh
cchhchchechhehchechhchehehchehehchehehchehehchehehcheechheeechchhehehechechechech
cchchchechehchch...
..11226131222222222222212331222222312211113122312231222222222222222231521223
333222222..

Kozielski bazujac na hipotezie H wykazat, ze powyzszej sekwencji warstw nalezy przypisac
Reichweite s=3; policzone spodziewane liczby wystapienia warstw <wiWoWs> (W — warstwa

typu h lub ¢) okazatly si¢ zgodne z liczbami
b ich wystgpien w sekwencji krysztat nr 201/1.
Stad wynika, ze dwa prawdopodobienstwa
a1 1 o2 powinny wystarczy¢ do poprawnego
opisu tej sekwencji warstw. W pracy H3
generowano sekwencje 510 warstw dla
aw=02=0=0.2 oraz m=0.18 1 02=0.26
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Rys. 5. HREM krysztatow ZnS:Al z SF. a) polityp
4H(22). b) polityp 3C (Kozielski 1999).

Iy

BN  SF (bezposrednio wyliczonych ze struktury nr.
201/1). Dodatkowo w  symulacjach
postuzono si¢ funkcja czgstosci P(j), tu
opisujaca prawdopodobienstwo wystapienia
dwoch sagsiednich warstw typu h w
odlegtosci j warstw od siebie. Funkcje P(j) okreslono bezposrednio z sekwencji warstw
struktury nr 201/1, a wigc czesciowo uwzgledniajac istniejace korelacje w utozeniu warstw.
Wyliczone liczby wystgpien N(w1, w2), N(w1, W, wz) dla reprezentacyjnych symulacji tj. tych,
dla ktorych te liczby byly najblizsze wartosciom eksperymentalnym, wraz z tymi obliczonymi
W oparciu o0 hipoteze H, umieszczono w Tabeli 1 w pracy H3. Wyniki z Tabeli 1 wskazujg na
bardzo dobra zgodno$¢ pomiedzy liczbami wystgpien N(wz, w2) i N(w1, o, w3) wyliczonymi
dla kazdej z trzech modelowych sekwencji (A, B, C, Tabela 1) z liczbami wystapien
obserwowanymi eksperymentalnie. Jednak nie przeklada si¢ to na poprawne odtworzenie
porzadku utozenia warstw struktury nr 201/1. W tym miejscu istotna bedzie nast¢pujgca uwaga.
W analizach struktur o jednowymiarowym nieporzadku, bazujacych na pomiarach
dyfrakcyjnych, pojawity si¢ tzw. metody bezposrednie (Dornberger-Schif 1970, Farkas-Jahnke
1973 a, 1973 b, Varn 2002, 2007). W tych metodach szczegdlng uwage przywiazuje si¢ do
mozliwosci policzenia prawdopodobienstw wystgpowania okreslonych krotkich sekwencji
warstw wykorzystujac eksperymentalne rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych. Autorzy (Varn 2002,
Varn 2007, Varn 2013 a, Varn 2013 b) przekonuja, Ze prawdopodobiefnstwa wystapien krotkich
sekwencji warstw sg najbardziej adekwatnym sposobem opisu struktur o jednowymiarowym
nieporzadku. Ich zdaniem bardziej adekwatnym od opisu, w ktérym rozwazane sg struktury
politypowe zawierajace roznego typu bledy utozenia warstw. Praca H3 omawia przypadek
kwestionujacy to stanowisko. Pokazano w niej, ze obserwowane utozenie warstw struktury nr
201/1 jest charakterystyczne dla politypu 4H(22) zawierajacego btedy deformacyjne. Swiadcza
0 tym pary <31> i <13> obecne w sekwencji warstw struktury nr 201/1 reprezentujace
pojedyncze bledy deformacyjne. Dla koncentracji bledow o=0.14 i o=0.9 porzadek w
generowanych sekwencjach warstw okazat si¢ zgodny z tym obserwowanym w strukturze nr
201/1. llustruje to przyktadowa sekwencja (o = 0.15) z pracy H3.
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Jak pokazata szczegotowa analiza zaledwie dwie sekwencje tj. <61> i <521> obecne w
strukturze nr 201/1 nie mozna wythumaczy¢ Wytagczng obecnoscig btedow typu deformacyjnego
w strukturze 4H(22). Do ich wytlumaczenia mozna przywola¢ biedy typu wzrostu
obserwowane w krysztatach ZnS:Al (rys. 5 a, 5 b, struktura nr 050/2). Przyktadowo fragment
sekwencji <22613122> otrzymamy zaktadajac obecno$¢ w strukturze 4H(22) jednego btedu
typu wzrostu (wytluszczona warstwa h) i trzech bledow typu deformacyjnego (miejsca ich
wystagpienia oznaczonO pionowymi  kreskami) tj. ...chchch | heh | cheh | che...—
...chchcecechhechhe... . Tak wige, w pracy H3 wykazano, ze opis struktur z bledami utozenia
warstw za pomocg parametréw czgstosci wystgpowania krotkich sekwencji warstw nie zawsze
jest poprawny. Zgodno$¢ pomigdzy liczbami w trzech ostatnich kolumnach Tabeli 1 (symulacje
A, B, C) z liczbami w kolumnie pierwszej (eksperyment) tj. dla trzynastu pozycji (!) nie
gwarantuje poprawnego opisu badanej struktury. Zadawalajacy opis struktury nr 201/1
uzyskano zakladajac, ze do politypu 4H(22), zawierajacego niewielkg ilos¢ bledow wzrostu,
wprowadzono bledy typu deformacyjnego.

Struktura 4H(22) 7 roinego typu bledami uloienia warstw [H4].

Zgodnie z Jagodzinskim struktura 4H(22) jest strukturg dla ktorej Reichweite s=3. W
tym podejsciu bledy wigzemy z dwoma parametrami o1 1 o2, ktore definiuja
prawdopodobienstwa pojawiania si¢ odpowiednio warstwy typu € bezposrednio po warstwie C,
i warstwy h po warstwie h. W pracy H4 przedstawiono rezultaty obliczen rozktadow natgzen
dyfrakcyjnych dla struktury 4H(22) z rosngcg zawarto$cig btedow typu ¢ (a=as; ax=0), typu h
(01=1; a=02) oraz typu mieszanego (o=01=02); Wyniki ilustruje rysunek 6.

a b

c
JL JL J w L A\/\ Rys. 6. Rozktady natezef dyfrakcyjnych
.j\ \J/\ policzone dla osi 10.L sieci odwrotnej dla

struktury  4H(22) z przypadkowymi
¥j\-} \\J\-/ dolnego wiersza o= 0.1, 0.3, 0.5, 0.7, 0.9.

c) ar= ox=a. Idgc od dolnego wiersza:
) L A a=0.1,0.3,0.5,0.7,0.9.

45 92 0 02 N 05 4 0 03 LN 05 41 8 025 LN

btgdami wzrostu. Ciagle linie pionowe
__//\ umieszczono w potozeniach refleksow
struktury 4H(22). a) Bledy typu ¢ (a2=0).

Idac od dolnego wiersza oa= 0.1, 0.3, 0.5,
MJU\ 0.7, 0.9. b) Bledy typu h (a:=0). Idac od

=
—c

Obliczenia dla matego prawdopodobienstwa wystapienia osobno btgdow typu c i1 bledow typu
h potwierdzity stuszno$¢ wnioskéw dotyczacych zmiany: warto$ci natezenia, poszerzenia i
przesunigcia refleksow struktury 4H(22) przewidywanych w pracach Prasad (1971) i Michalski
(1988 a 1988 b). Jak wynika z rozktadow natezen (dolny wiersz rys. 6), kazdy z rozpatrywanych
typow bledu inaczej wpltywa na: zmiang natezenia, poszerzenie i przesunigcie poszczegdlnych
refleksow. Wyniki pracy H4 pokazaly, ze w pelnym zakresie warto$ci o zmiany rozktadow
natezen dyfrakcyjnych wyraznie zaleza od typu bigdu biorgcego udzial w transformacji.
Rosngca zawarto$¢ odpowiednio btedéw typu ¢ i h prowadzi do oczywistych transformacji
4H(22)—>3C i 4H (22)—>2H (rys. 7a, 7b). Interesujace jest to, ze takie same rozktady natezen
dyfrakcyjnych obserwujemy w transformacjach odwrotnych. Przy czym transformacje
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odwrotne 3C—4H(22) i 2H—4H(22) zgodnie z wynikami prac H1, H2 zachodza przy udziale
nieprzypadkowych bledow ulozenia warstw. Dla obu transformacji odwrotnych wymagana
preferowana odleglo$¢ wystapienia bledow wynosi dwie warstwy R=2. Jak wynika z trzeciej
kolumny rysunku 7 jednoczesna obecnosé¢ btedow typu ¢ i h prowadzi do rozktadow natgzen
dyfrakcyjnych roznych od tych w kolumnie pierwszej i drugiej rysunku 7.

Jak pokazano wczesniej w artykule H3 dwuparametryczny model Jagodzinskiego
bazujacy na prawdopodobienstwach a1 1 a2 jest zbyt ubogi by opisa¢ struktury 4H(22)
krysztatow ZnS:Al. Przypomnijmy, poprawny opis sekwencji warstw struktury nr 201/1
uzyskano zakladajac obecnos¢ btedow deformacyjnych w strukturze 4H(22). Praca H4
przedstawia obliczenia zmiany rozkladow nat¢zen dyfrakcyjnych odpowiadajace rosnacej
gestosci w strukturze 4H(22) btedow przypadkowych typu: deformacyjnego, LDSF i extrinsic.
Obliczenia potwierdzity wnioski wynikajace z wczesniejszych prac (zauwazmy, nalezy je
porowna¢ jedynie z wynikami rozwigzan analitycznych obowigzujacych dla matej gestosci
btedow przypadkowych). | tak stosunkowo matej zawartosci btgdow o=0.1 kazdy typ btedu
prowadzi do catkowicie odmiennych zmian dotyczacych: przesunigcia, poszerzenia, asymetrii
i zmiany nat¢zenia refleksow oraz wielkosci tta. Dalej, rosngca zawarto$¢ bledow
przypadkowych (R=1), zarowno typu deformacyjnego jak i typu LDSF, nie zmienia struktury
4H(22). O ile w przypadku btedow deformacyjnych rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych dla a i 1-
a s takie same, to w przypadku bledow typu LDSF taka prawidtowos$¢ nie wystgpuje. Rosnaca
zawarto$¢ przypadkowych btedow typu extrinsic prowadzi do zmiany struktury 4H(22)—2H.

Poza praktycznie jedna pracg, w ktorej Greves (1952) rozpatrywat bardzo szczegdlne
przypadki wystepowania nieprzypadkowych btedéw utozenia warstw w strukturach 4H(22) i
6H(333), w literaturze brakuje prac poswigconych strukturze 4H(22) zawierajacej bledy
nieprzypadkowe. W artykule H4 przedstawiono obliczenia rozktadow natgzen dyfrakcyjnych
dla struktury 4H(22) zawierajacej nieprzypadkowe btedy ulozenia warstw dla czterech typow
btedow utozenia warstw. W szczegodlnosci przedstawiono wyniki obliczen modelowych dla
parametru R=2 dla trzech wybranych typoéw btedow wzrostu. Dla rosnacej zawartosci btgdow
typu ¢ obserwujemy transformacje 4H(22)—>6H(33), podczas gdy dla bledu wzrostu typu h jest
to transformacja 4H(22)—>9R* + 9R". Z kolei, jezeli przyjmiemy jednoczesne i rowne
prawdopodobienstwa wystapienia btgdéw typu C i h, to otrzymamy zmiany rozktadow natgzen
w modelowej transformacji 4H(22)—»>12R" + 12R".

Kolejno w pracy H4 pokazano, ze dla btedow typu deformacyjnego i LDSF, zaréwno
przypadkowych (R =1) jak i nieprzypadkowych (przy preferowanej odleglosci ich
wystepowania rownej R=2), nie obserwuje si¢ transformacji do nowej fazy. Zmiany rozktadow
natgzen dyfrakcyjnych istotnie roznig si¢ w zaleznos$ci od typu btedéw jak i wartosci R. Dla
nieprzypadkowych btedow deformacyjnych (R=2) rozktady natezen nie sg juz takie same dla o
i 1—a jak ma to miejsce dla R=1. Dla bt¢gdow LDSF bardzo interesujacy jest przypadek R=2 i
a=0.5. Dla tych parametrow na rozktadzie nat¢zenia dyfrakcyjnego obserwujemy jedynie trzy
ostre refleksy w regularnych polozeniach struktury 2H; tu jednak, w przeciwienstwie do
przypadku struktury 2H, refleks w polozeniu L/N=0 ma slabsze nat¢zenie od refleksow w
potozeniach L/N=+0.5. Jak pokazano w pracy H4 transformacja 4H(22)— 2H moze zachodzi¢
przy udziale btedow typu LDSF przy ich preferowanej odleglosci R=3, ale i rdwniez przy
udziale przypadkowych btedow (R=1) typu extrinsic.

Politypy 4H(22), 6H(33) 1 8H(44) czesto wspotwystepuja w krysztatach zwiazkow
A'BVl. W pracy H4 przedstawiono zmiany rozktadow natezen dyfrakcyjnych w
transformacjach 4H(22)—»>6H(33) i 4H(22)—>8H(44) zachodzacych przy udziale
nieprzypadkowych btgdow typu extrinsic (odpowiednio dla parametrow modelu R=3 i R=2).
Modelowe krzywe rozktadu natezen dyfrakcyjnych zawierajgcych jednocze$nie struktury
4H(22) 1 6H(33) lub 4H(22) 1 8H(44) sa obserwowane dla parametrow 1>3>0>0 1 y>0.

16



Bledy deformacyjne w strukturach 5T, 6H(33), 8H(44), 9R(21)s3 i 12R(31)3 [H5, H6].

W przypadku politypoéw bazowych btad deformacyjny wystepuje zawsze miedzy
dwoma warstwami tego samego typu tj. cc w strukturze 3C, hh w strukturze 2H lub wytacznie
réznymi (energetycznie rownowaznymi) hc i ch (4H). Innag sytuacj¢ mamy w przypadku
politypéw o wyzszych okresach. W strukturze 6H(33) btad deformacyjny moze wystapic¢
zarowno mig¢dzy takimi samymi warstwami CC jak rowniez miedzy warstwami réznymi ch lub
hc, co prowadzi do istotnie réoznych sekwencji warstw w otoczeniu btedu (odpowiednio
..hcchh|hhcch... 1ub ...cchchjccchece...). Analogiczng sytuacje mamy w przypadku struktury
9R. Badania strukturalne niskotemperaturowej fazy metalicznego litu (9R z btedami
deformacyjnymi) pokazaty, ze aby poprawnie dopasowac liczone rozktady dyfrakcyjne do
rozktadow eksperymentalnych konieczne jest rozréznienie miedzy btedami typu hh i ch
(Berliner 1986). Prace H5 i H6 przedstawiaja wyniki obliczen rozkladéw natgzen
dyfrakcyjnych politypéw 0 okresie wigkszym niz cztery warstwy zawierajacych bledy
deformacyjne.

Weczesniej] na przyktadzie politypow 3C, 2H 1 4H(22) pokazano, ze wzrost
przypadkowych btedow deformacyjnych nie prowadzi do zmiany struktury. Rozklady natezen
dyfrakcyjnych pokrywajg si¢ dla a i 1—a.. Dla dowolnego politypu i a=0.5 obserwujemy zawsze
taki sam rozktad natezenia dyfrakcyjnego; odpowiada mu najbardziej nieuporzadkowana
struktura o heksagonalnosci an=0.5 (H1, H2, H3). T3 prawidtowos¢ potwierdzaja wyniki prac
HS5 i H6, gdzie rozwazono politypy o wyzszych okresach tj. 5T, 6H(33), 8H(44), 9R(21)3 i
12R(31)s.

W pracy H5 policzono dla politypow 6H(33), 9R(21)3 zmiany rozkladow natezen
dyfrakcyjnych dla transformacji politypowych z udzialem nieprzypadkowych bledow
deformacyjnych. Rozwazono dwa interesujace przypadki tj. R=2 1 R=3. Wyniki obliczen
pokazaty, ze analogicznie jak dla struktur bazowych 2H, 3C i 4H (H1, H2, H4), tak samo i dla
struktur 6H(33) 1 9R przy stosunkowo nieduzej wartosci a=0.1 nie obserwuje si¢ réznicy
pomigdzy rozktadami natgzen dyfrakcyjnych policzonymi dla R=1, 2, 3, 4. Natomiast dla 0>0.2
zmiany rozkladow natezen dyfrakcyjnych silnie zalezag od parametru R. Dla obydwoch
politypow 6H(33) i 9R oraz parametru 0.2<0<0.8, zarowno dla R=2 jak i R=3, rozktady nat¢zen
maja ztozony ksztatt; obserwujemy tu maksyma w potozeniach roznych od regularnym potozen
refleksow znanych politypow oraz silne tlo. Dla dalej rosnacego a od 0.8 do 0.9 tto praktycznie
znika a refleksy staja si¢ bardziej ostre (bardziej ostre dla wigkszych R i struktur wyjsciowych
o wyzszym okresie). Rosnaca warto$¢ a od zera do jedynki i R=2 pozwalaja obserwowac
zmiany rozktadéw natgzen dyfrakcyjnych modelowych transformacji 6H(33)—9R i 9R—
6H(33).

Ciekawe rezultaty dla obu rozwazanych struktur otrzymano dla R=3 i parametru o =
0.9. Dla struktury wyjsciowej 6H(33) i o = 0.9 obserwuje si¢ charakterystyczny porzadek w
utozeniu warstw. Bloki sktadajace si¢ z warstw typu h przedzielane sg przez bloki warstw o
porzadku struktury 6H(33). Wynika to z nastgpujacego faktu. Wystgpienie btedoéw
deformacyjnych miedzy warstwami cc w odlegtos$ci trzech warstwy prowadzi do transformacji
6H(33)—>2H, natomiast wystgpienie ich miedzy warstwami ch (hc) i preferowanej odleglosci
R=3 do transformacji 6H(33)—>6H(33). Odpowiednio dla a=0.9 na modelowym rozktadzie
natgzenia obserwujemy wspotwystepujace ostre refleksy struktur 2H 1 6H(33). Analogiczng
sytuacje¢ mamy dla politypu 9R i 0=0.9. W sekwencjach warstw wystepuja duze bloki
zawierajacych jedynie warstwy C rozdzielane przez bloki warstw o porzadku struktury 9R. Na
rozkladzie nat¢zenia dyfrakcyjnego wspotwystepuja refleksy struktur 9R i 3C.

W pierwszej czgsci pracy H6 policzono rozktady natezen dyfrakcyjnych dla politypow
5T, 8H(44) i 12R(13)3 zawierajacych przypadkowe bledy deformacyjne. Dla 0=0.1, podobnie
jak dla innych politypow, dla struktur 5T, 8H(44) i 12R(13)3 obserwujemy brak przesunigcia
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refleksow; wszystkie refleksy maja to samo poszerzenie. W pracy pokazano, ze dla stosunkowo
matej warto$ci 0=0.05 refleksom struktury 12R* towarzysza stabe, ale wyraznie dostrzegalne
refleksy struktury blizniaczej 12R". Co ciekawe, ich obecnos¢ nie byta odnotowana w pracach
Lele (1974) i Michalskiego (1988 b). Kolejne obliczenia z pracy H6 dotyczg wybranych
transformacji  politypowych zachodzacych przy udziale nieprzypadkowych bledow
deformacyjnych (R>1). Generalnie, o ile nieprzypadkowe btedy deformacyjne powoduja
transformacje od struktury wyjsciowej do struktury o takim samym lub wyzszym okresie, to
btedy deformacyjne typu: cc, hh, hc lub ch moga prowadzi¢ do transformacji gdzie struktura
koncowa ma nizszy okres niz struktura wyj$ciowa. I tak dla struktury wyjsciowej 5T dla btedow
typu hh i rosngcego parametru o od zera do jedynki obserwujemy zmiane rozktadu natezen
dyfrakcyjnych transformacji 5T—3C, podczas gdy dla btedow typu ch i cc sa to juz
transformacje do struktur o wyzszym okresie tj. odpowiednio 5T—15R(23)3 1 5T—15R(2111)s.

Interesujaca sytuacje mamy w przypadku struktury 12R. Wceze$niej zostalo pokazane,
ze transformacje 3C—12R, 2H—->12R, 4H—>12R moga =zachodzi¢ przy udziale
nieprzypadkowych btedéw deformacyjnych i1 preferowanej odleglosci miedzy nimi rownej
cztery warstwy R=4 (H1, H2, H4). Jezeli zalozy¢ ze, w strukturze 12R moga wystapic¢
nieprzypadkowe bledy deformacyjne tylko jednego typu tj. cc, hh i ch lub hc, to dla rosnacej
zawartosci 0S0bno kazdego z tych bledow dostaniemy modelowe rozklady natezen
dyfrakcyjnych odpowiednio dla transformacji 12R—3C, 12R—2H i 12R—4H. W
szczegolnosci z przedstawionych obliczen wynika, Zze stosunkowo mala gestos¢ btedow
prowadzi do istotnej roznicy w zmianach reflekséw wyjsciowej struktury 12R w zaleznos$ci od
typu btedu. Bledy typu cc prowadza do pojawienia si¢ nowych reflekséw, natomiast btedy typu
ch i hc do odpowiednio najsilniejszego ich poszerzenia oraz asymetrii.

Struktura 6H(33) 7 réznego typu bledami utoZenia warstw [HT7].

Struktur 6H(33) jest podstawowym politypem SiC. Transformacje od struktury 6H(33)
do struktur o nizszym okresie byly obserwowane w krysztatach SiC i ZnS. Wigcej danych na
ten temat zawarto w pracy H7. Gtéwnym tematem tej pracy sg obliczenia modelowe zmiany
natezen dyfrakcyjnych odpowiadajace transformacjom od struktury wyjsciowej 6H(33) do
innych struktur politypowych przy udziale czterech typow bledow utozenia warstw.

Zgodnie z Jagodzinskim struktury 6H(22) (hcc), 9R (hhc) i 12R (hhcc) sg strukturami,
dla ktorych Reichweite s=4. W artykule H7 szczegétowo omowiono rézne rodzaje btedow,
ktére mozna rozwaza¢ w oparciu o podejscie Jagodzinskiego. Obliczone zmiany rozktadow
natgzen dyfrakcyjnych dla rosngcych prawdopodobienstw roéznego typu btedéw wzrostu w
strukturze 6H(33) zostaty przedstawione dla sze$ciu wybranych przypadkow. Przyktadowo na
rysunku 7 przedstawiam wyniki obliczen zmian rozkladéow natgzen dyfrakcyjnych
odpowiadajace transformacjom od struktury 6H(33) do struktur o nizszym okresie.

Oczywistym jest, ze wzrost btgdow typu € powinien prowadzi¢ do transformacji
6H(33)—>3C. I tak jest rzeczywiscie; dla dostatecznie duzego 0=0.9 na rozkladzie natezen
dyfrakcyjnych (rys. 7 a, gorny wiersz) obserwujemy poszerzone refleksy blizniakow 3C.
Pzypomnijmy, obliczenia modelowej transformacji odwrotnej przy udziale nieprzypadkowych
btedow wzrostu wymagaly parametru R=3. W przeciwienstwie do transformacji 6H(33)—>3C
transformacja 6H(33)—2H wymaga jednoczesnego udziatu trzech btedow rdéznego typu tj. typu
h, hcihh (01=1, a=a2=03=04). Rezultaty obliczen dla tego przypadku umieszczono w kolumnie
b rysunku 7. Interesujace jest to, ze rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych w odwrotnej transformacji
2H—6H(33) policzone dla parametru R=3 nie pokrywaja si¢ z tymi z rys. 7 b. Przyktadowe
zmiany rozkladu natezen dyfrakcyjnych transformacji 6H(33)—>4H(22) uzyskane dla
rosngcego a =a3 przy a1=1, a=04=0 zawiera kolumna c rys. 7. Takie same rozktady natezen
dyfrakcyjnych zaobserwowano dla transformacji odwrotnej 4H(22)—6H(33) zachodzacej dla
nieprzypadkowych bledéw wzrostu typu c i parametru R=2. Kolejne obliczenia zmiany
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rozktadow natezen dyfrakcyjnych w pracy H7 dotycza transformacji 6H(33)—9R zachodzacej
przy jednoczesnym udziale btedéw typu h i typu hc (a=a=03, az=1, as=0), transformacji
6H(33)—>12R przy udziale bledow typu h oraz transformacji 6H(33)—>8H(44) przy udziale
nieprzypadkowych btedow typu ¢ (R=2, o =1—a1, 02 = 03 = 04 =0).
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W dalszej czg$ci artykulu przedstawiono obliczenia zmiany rozkladéw natezen
dyfrakcyjnych transformacji od struktury wyjsciowej 6H(33) do innych struktur politypowych
przy udziale zaréwno btedéw przypadkowych jak i nieprzypadkowych, typu deformacyjnego,
LDSF i extrinsic. Analogicznie jak w pracy H6 wprowadzono rozroznienie biedow
deformacyjnych ze wzgledu na miejsce ich wystagpienia w sekwencji warstw. O ile przy
rosngcym udziale bledow deformacyjnych transformacja od danego politypu do politypu o
nizszym okresie nie zachodzi (H1-H6) to dla btedow deformacyjnych typu cc, ch i hh wzrost
zawartosci 0sobno kazdego z nich moze prowadzi¢ do transformacji do politypu o nizszym
okresie. Przykladem jest transformacja 6H(33)—2H przy udziale nieprzypadkowych bledow
(R=3) deformacyjnych typu cc (rys. 8 a).
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Rys. 7. Rozklady natezen dyfrakcyjnych
wzdluz osi 10.L/N sieci odwrotnej
obliczone dla struktury wyjsciowej 6H(33)
z przypadkowymi btedami wzrostu. Idac
od dolnego wiersza w gore o= 0.1, 0.3, 0.5,
0.7, 0.9. a) Bledy typu ¢, oo =1—a1 (02 =03
= a4 =0). b) Bledy typu h + ch + hh. (a1
=1, a= 02 a3= a4 ). ¢) Bledy typu hc, (o1
=1, a2 = o4, 0= 03).
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Rys. 8. Rozklady natezen dyfrakcyjnych wzdhuz
osi 10.L/N sieci odwrotnej policzone dla struktury
wyjsciowej 6H(33) z bledami deformacyjnymi;

\J
M AN S i
o Ju Ju

R=3. b) Btedy deformacyjne typu ch, R=1.
A213-1/6 0 16 1BL/N  -12-13-1/6 0 V6 13L/N

~

|
N .
NN O

NN

Jak pokazano w pracy H2 zmiany natezenia dyfrakcyjnego w odwrotnej transformacji
2H—6H(33) policzone dla nieprzypadkowych btedéw deformacyjnych (R=3) nie pokrywaja
si¢ z tymi z rysunku 8 a. Bl¢dy deformacyjne typu ch w strukturze 6H(33) zaréwno
przypadkowe (R=1) (rys. 8 b) jak i nieprzypadkowe (R=3) nie prowadzg do zmiany struktury.
Dla parametru 0.3<a<0.5 (R=1) uzyskano tu bardzo interesujacy wynik; rozktady natezen (rys.
8 b wiersz drugi i trzeci od dotu) przypominajg te policzone w pracy H1 dla struktur 3C/DS.
Istotnie rozne zmiany natezen dyfrakcyjnych obserwujemy w przypadku transformacji od
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struktury 6H(33) przy udziale btedow typu LDSF i typu intrinsic. Szczegdlnie
charakterystyczny dla btedow typu LDSF zaréwno przypadkowych (R=1) jak i
nieprzypadkowych jest brak poszerzenia i przesunigcia refleksow dla wszystkich wartosci a;
zmieniajg si¢ jedynie natezenia refleksow i wielkos$¢ tta. W pracy pokazano, ze nie tylko
przypadkowe btedy deformacyjne ale rowniez i przypadkowe btgdy LDSF nie prowadza do
zmiany struktury 6H(33). Co ciekawe, przy udziale nieprzypadkowych bledow deformacyjnych
typu cc lub nieprzypadkowych btedow LDSF moze zaj$¢ transformacja 6H(33)—>2H. W obu
przypadkach preferowana odlegto$¢ wystgpienia bledéw wynosi trzy warstwy (R=3). Jak
pokazano w pracy H7 policzone zmiany rozktadow natgzen dyfrakcyjnych istotnie zaleza od
typu bledu biorgcego udziat w transformacji. Ciekawy przypadek otrzymujemy dla bledow
LDSF i ich preferowanej odleglosci rownej sze$¢ warstw R=6. Prowadzi to do modelowej
transformacji pomiedzy politypami o tym samym okresie 6H(33) — 6H(2112).

Ostatnia czg$¢ artykulu H7 prezentuje wybrane obliczenia rozkladow natgzen
dyfrakcyjnych przeprowadzone dla struktury 6H(33) zawierajacej bledy typu intrinsic. W
szczegolnosci przedstawiono tu obliczenia zmiany rozkladéow natezen w transformacji
6H(33)—2H przy udziale przypadkowych btedoéw typu intrinsic. Sg one istotnie rozne od tych
obserwowanych w transformacji 6H(33)—>2H zachodzacej 0sobno przy udziale zaréwno
btedow wzrostu typu c jak i bledow deformacyjnych typu cc (R=3), czy tez btedéw LDSF
(R=3). W pracy oméwiono réwniez wybrane przypadki transformacji z udzialem
nieprzypadkowych bledow typu extrinsic. W szczegodlnos$ci zwrocono uwage na bardzo
ciekawg sytuacje tj. na ksztalt rozktadow natezen policzonych dla parametru R=2 i a = 0.5.
Bardzo przypominaja one rozktady policzone dla struktury 3C/DS (pierwsza praca cyklu H1
rys. 2b i rys. 3a).

O mozliwosci wykorzystania wynikow cyklu prac

Obecnie wiadomo, ze zjawisko politypizmu jest bardziej powszechne niz poczatkowo
sadzono. Jest ono raczej podstawowa wlasnoscig krysztatow 1 nie ogranicza si¢ tylko do
niewielkiej grupy zwiazkoéw z czotowymi przedstawicielami: SiC, ZnS, Cdlz, Pblz. Liczba
znanych materiatow, w ktorych je obserwujemy stale rosnie. Zwigzki wykazujace zjawisko
politypizmu znane s3 z tego ze, wystepuja w nich bledy utozenia warstw roztozone w sposob
przypadkowy jak réwniez wykazujacy duzy stopien uporzadkowania. W badaniach tych
struktur tj. struktur charakteryzujacych si¢ jednowymiarowym nieporzadkiem istotna rolg
odgrywaja metody dyfrakcyjne. Stosowanie tych technik eksperymentalnych wymaga
dysponowania skutecznymi metodami liczenia rozkladow natezen dyfrakcyjnych ODDS.
Metodyka obliczen rozktadow natgzen dyfrakcyjnych zaproponowana w cyklu prac, ze
wzgledu na swoje zalety, znajduje tu szerokie zastosowanie. Pozwala ona dla dowolnej
struktury politypowej zawierajacej btedy utozenia warstw dowolnego typu, jednego lub kilku
typow réwnoczesnie, oraz kazdego rozktadu blgdow ulozenia warstw wynikajacego z
przyjetego modelu teoretycznego przy jednoczesnym uwzglednieniu wszystkich czynnikow
wptywajacych na rozklad natgzenia dyfrakcyjnego, w ramach jednego schematu
obliczeniowego, liczy¢ rozktady natezen dyfrakcyjnych niezbedne do poréwnania z tymi
otrzymanymi z eksperymentoéw. Zaproponowane w cyklu prac metody obliczeniowe powinny
by¢ skutecznym 1 uzytecznym narzedziem w analizie wzorow dyfrakcyjnych materiatow
wykazujacych obecnos¢ bledéow ulozenia warstw zardwno przypadkowych jak i
nieprzypadkowych.

W szczegolnosci metodyka obliczen przedstawiona w cyklu prac powinna odegraé
istotng role¢ w badaniach transformacji pomigdzy réznymi politypami. Staly wzrost precyzji
pomiarow dyfrakcji rentgenowskiej przy jednoczesnym rozwijaniu i doskonaleniu
stosowanych w ich opisie modeli teoretycznych, w szczegdlnosci dysponowanie odpowiednimi
metodami obliczania rozktadéw dyfrakcyjnych powinny si¢ przyczyni¢ do poszerzenia naszej
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nadal niedostatecznej wiedzy dotyczacej transformacji politypowych. Przykladem sa tu prace
Boulle i wspotpracownikow, ktorzy przeprowadzili precyzyjne pomiary DXS (diffuse x-ray
scatering) na wygrzewanych w wysokich temperaturach krysztatach SiC. Pozwolity one
autorom zbada¢ mechanizm i kinematyke transformacji 3C—6H (Dempoint 2012). Do ich
badania mozna byto skorzysta¢ z klasycznych metod liczenia rozktadéw natezen. Jednak dalsze
poszerzenie wiedzy na temat tej transformacji bylo mozliwe dzieki zastosowaniu metodyki
obliczeniowej zaproponowanej w omawianym cyklu prac. Tak wigc, uzyskanie poprawnego
opisu eksperymentalnych rozktadéw natezen dyfrakcyjnych w polgczeniu z dostepnymi
danymi teoretycznymi otrzymanymi w ramach modelu ANNNI pozwolit okresli¢ energie
struktur przejsciowych transformacji 3C—6H(33) i dodatkowo energie SFs bioragcych udziat w
transformacji (Boulle 2013). Obliczenia tych energii wymagaja znajomos$ci utozenia warstw w
strukturze modelowych, co gwarantuje stosowanie zaproponowanej w cyklu prac metodyki
obliczeniowej; sekwencje warstw sa generowane w celu obliczenia rozkladow natezen
dyfrakcyjnych. Naturalnie, nie mozna policzy¢ wyzej wymienionych energii stosujac metody
klasyczne.

5.3 Podsumowanie glownych rezultatow prac w kontekscie analogicznych
prac innych autorow.

Istotnie waznym zrodtem informacji o strukturze ciat statych sa pomiary dyfrakcyjne.
Aby je w pelni wykorzystaé, w szczegdlnosci do weryfikacji postulowanych modeli
transformacji politypowych, musimy dysponowac¢ skutecznymi metodami liczenia rozktadow
natezen dyfrakcyjnych struktur przejSciowych. Niestety klasyczne metody zawodzg w
przypadku: duzej gestosci btedow, obecnosci btedow nieprzypadkowych oraz jednoczesnego
udzialu w transformacji btedéow roznego typu. Z powodu trudnosci matematycznych, dla
transformacji zachodzacych pomiedzy politypami o wyzszych okresach brakuje w literaturze
stosownych rozwigzan analitycznych. W cyklu prac autor przedstawil metodyke
pozwalajaca skutecznie liczy¢ rozklady nate¢zen dyfrakcyjnych struktur politypowych z
bledami ulozenia warstw. Obliczenia moga by¢ prowadzone dla dowolnej sieci, dowolnego
politypu, dowolnej gestosci bledow ulozenia warstw zaréwno przypadkowych jak i
nieprzypadkowych, bez ograniczen co do liczby réznego typu bledow jednocze$nie
bioracych udzial w transformacji.

Skuteczno$¢ 1 uzyteczno$¢ zaproponowanej metody obliczeniowej ilustruja
przedstawione w cyklu prac rezultaty obliczen zmian rozktadéw natezen dyfrakcyjnych dla
kilkudziesieciu transformacji politypowych; dla struktur bazowych oraz wybranych politypow
o wyzszym okresie. Pozwolilo to zweryfikowaé/rozszerzy¢ wyniki obliczen otrzymane
wczesniej metodami analitycznymi. Zasadnicza czg¢$¢ uzyskanych rezultatow stanowig
obliczenia zmiany rozktadow natgzen dyfrakcyjnych transformacji politypowych dla struktur
wyjsciowych: 3C, 3C/DS, 2H, 4H(22), 5T, 6H(33), 8H(44), 9R(21)s, 12R(31)3 przy udziale
zarowno bledoéw przypadkowych jak i nie przypadkowych typu: wzrostu, deformacyjnego,
extrinsic i LDFS dla ktorych brakowato stosownych rozwiagzan w dotychczasowej literaturze.

W cyklu prac przedstawiono rezultaty obliczen, ktore wykonano dla przyktadowo
wybranego zwigzku z grupy A"BY'tj. Zno.7CdosSe. Zwigzek ten zostal wybrany ze wzgledu na
wczesniejsze zainteresowania autora. Zaproponowana metodyka obliczeniowa ma
zastosowanie w przypadku zaréwno dowolnego zwiagzku z grupy A"BV! (ZnS, ZnSe,..) jak
réwniez dowolnego zwigzku izostrukturalnego np. SiC, generalnie moze by¢ zastosowana do
kazdego zwiazku zbudowanego z réwnowaznych warstw. Metody obliczeniowe
zaproponowane w cyklu prac latwo rozszerzy¢ na przypadek struktur warstwowych
zbudowanych z nie jednego a kilku roéznych typoéw warstw. Przykladem jest tu praca
Olikhovskiej (2009), w ktorej rozwazono dwa rodzaje warstw. Stosujgc algorytm Model 2
zaproponowany w pracy H1 analizowano wyniki dyfrakcji rentgenowskiej perowskitu
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zawierajagcego przypadkowe i nieprzypadkowe btedy utozenia warstw. W szczego6lnosci
pomiary dyfrakcyjne systemu Bi-Sr-Ca-Ca-Cu-O opisano poprawnie w oparciu o0 Model 2 dla
parametrow a=0.8 i 3=0.35, co ujawnilo istniejaca W zwiazku tendencje do porzadkowania si¢
warstw.

W serii omawianych artykutéw stosowano gtownie model sekwencyjny czyli taki, w
ktorym ulozenie warstw otrzymujemy zgodnie z zadanym algorytmem statystycznym
generujac warstwy jedna po drugiej od pierwszej do ostatniej. Naturalnie ODDS mozna
generowa¢ W inny sposob. Przyktadowo, startujemy od ustalonej sekwencji warstw np.
sekwencji warstw wybranego politypu. Nastepnie losowane sg kolejne miejsca w sekwencji
warstw, w ktorych po sprawdzeniu kryteriow wynikajacych z modelu (np. warunku na
minimalng odlegto$¢ miedzy sasiednimi SFS) ‘wprowadzamy biedy’. Z powodzeniem
kombinacje obu metod zastosowano do analizy struktur 4H(22) krysztatow ZnS:Al. W
pierwszym kroku generowano sekwencje warstw struktury 4H(22) z niewielkim udzialem
btedow wzrostu (model sekwencyjny). W kolejnym kroku, stosujac drugie podejscie, do tak
otrzymanych sekwencji warstw wprowadzano btgedy deformacyjne. Zaleta proponowanej
metodyki obliczeniowej jest wigc duza elastyczno$é, oba podejscia oraz ich potaczenie z
powodzeniem mogg by¢ stosowane w ramach jednego schematu obliczeniowego
zaproponowanego w cyklu prac H1-H7.

W pracy H1 przeprowadzono obliczenia rozktadow natezen dyfrakcyjnych struktury
3C/DS dla trzech wybranych funkcji czgstosci wraz z ich modyfikacjami. W rezultacie
uzyskano bardzo wazny wynik; wykazano silng zalezno$¢ ksztattu krzywych rozktadow
natezen dyfrakcyjnych od parametru heksagonalnos$ci oraz funkceji czestosci. Na modelowych
dyfraktogramach struktury 3C/DS nie obserwowano refleksu 10.0. Jest to istotne w analizie
przypadkoéw gdzie refleksy struktury 3C/DS wspotwystepuja z refleksami politypu/politypow
Z nie znikajacym refleksem 10.0.

Druga cze$¢ pracy H1 zawiera wyniki obliczen zmiany rozkladow natezen
dyfrakcyjnych dla transformacji od struktury wyjsciowej 3C do innych struktur politypowych
przy udziale trzech réznych typow biledow ulozenia warstw. Zaproponowana w niej
czteroparametryczna funkcja czgstosci (Model 3) objeta przypadki obliczen rozktadow natezen
dyfrakcyjnych transformacji politypowych, dla ktorych wczeéniej uzyskano rozwigzania
analityczne jak réwniez transformacji, dla ktorych ze wzgledu na trudnosci matematyczne
brakowato stosownych rozwigzan w literaturze.

Ostatnio schemat obliczeniowy zaproponowany w cyklu prac H1-H7 z powodzeniem
wykorzystano  do obliczen rozkladow natezen dyfrakcyjnych struktur przej$ciowych
transformacji 3C—6H (Boulle 2013). Autorzy zastosowali tu zaproponowang w pracach H1-
H7 metode Monte Carlo z algorytmem generacji warstw stosujgc model sekwencyjny.
Natgzenia dyfrakcyjne liczono bezposrednio z funkcji S(KHL) (H1-H7), a nie za
posrednictwem funkcji korelacji. Precyzyjne wyniki pomiarow dyfrakcji rentgenowskiej
umozliwily autorom rozwiaza¢, majaca dlugg historig, kontrowersje dotyczaca transformacji
3C—6H(33) obserwowanej w krysztatach SiC (Jagodzinski 1971, Krishna 1971, Krishna
1986). Mianowicie pokazano (Boulle 2009, Boulle 2010, Boulle 2013) Ze zachodzi ona przy
udziale btedéw deformacyjnych, a nie jak dotad uwazano przy udziale btedow typu LDFS.
Formalnie, wprowadzenie bledow deformacyjnych w strukturze 3C w trzech kolejnych
warstwach 1 powtarzanie tego procesu po doktadnie trzech kolejnych warstwach prowadzi do
zmiany struktury na 6H(33). W zwiazku z tym Model 3 z pracy H1 nalezato zastgpi¢ innym,
réwniez czteroparametrycznym (trzy prawdopodobienstwa dotyczace btedéw deformacyjnych:
a, B, v, plus warunek na preferowang odlegto$¢ miedzy btedami - analog parametru R Modelu
3). Tak wiec w przypadku zaistnienia przestanek teoretycznych i/lub eksperymentalnych do
zastosowania innej funkcji czestosci stosowna zmiana jest tatwo implementowana w
zaproponowanym schemacie obliczeniowym (H1-H7).
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W pracy H2 przedstawiono obliczenia rozktadéw natezen dyfrakcyjnych dla politypu

2H zawierajgcego btedy utozenia warstw czterech réznych typow. Do opisu zmian rozktadu
natezen dyfrakcyjnych towarzyszacym transformacjom 2H—3C (Co, stopy Co-Ni), 2H—6H
(SiC,
ZnxCd1xSe), 2H—>4H (Cdl;) zaproponowano proste modele transformacji z udziatem
nieprzypadkowych bledow utozenia warstw (Sebastian 1994). Obliczenia te zawieraty wiele
uproszczen 1 z reguly zmiany rozktadow dyfrakcyjnych dla kazdego typu btedu musiaty by¢
liczone osobno. W artykule H2 pokazano, ze wszystkie znane do tego czasu rozwigzania
analityczne mozna otrzymac¢ w ramach jednego schematu obliczeniowego. W szczegolnosci w
pracy H2 rozwazano transformacje 2H—3C, 2H—>4H(22), 2H—6H(33) i pokazano, ze w
kazdej z nich zmiany rozktadu nat¢zen dyfrakcyjnych istotnie zaleza od typu btedu przy udziale
ktérego moga one zachodzic.

Prace H1, H2 wykazaly warto$¢ i skuteczno$¢ zastosowanej metody w obliczeniach
rozktadow natgzen dyfrakcyjnych na przyktadzie struktur 2H, 3C. Oczywiscie dla tych dwoch
najprostszych bazowych struktur mozna stosowa¢ inne metody obliczeniowe, przyktadowo
klasyczne metody analityczne bazujace na wyliczaniu funkcji korelacji. Trudnosci napotykane
przy ich stosowaniu dobrze ilustruje nast¢pujacy fakt. Dla struktur 3C i 2H dopiero stosunkowo
niedawno przedstawiono S$ciste rachunki uwzgledniajace jednoczesng obecnos¢
przypadkowych btedow typu wzrostu i deformacyjnego w pelnym zakresie ich wartosci.
Zastosowano tu tradycyjna metode liczenia funkcji korelacji w oparciu o drzewa
prawdopodobienstw i, jak pokazano w pracy, rownowazng metodzie FSA (finit state
automaton) (Estevez-Rams 2008). Praca konczy si¢ dyskusja zaleznos$ci funkcji korelacji od
parametrow o 1 B (prawdopodobienstwa wystapienia bledéw typu deformacyjnego i wzrostu),
bez podania oczekiwanych przez eksperymentatora przykladow rozkladéw natezen
dyfrakcyjnych.

Aktualny przeglad metod obliczeniowych rozktadéw natgzen dyfrakcyjnych struktur o
jednowymiarowym nieporzadku przedstawia Cherepanova (2012). W pracy autorka prezentuje
stosowang przez siebie tzw. metode macierzowa (matrix formalizm) oraz liczne przyktady jej
zastosowania dla szerokiego zakresu materiatow (Ag, a-Co, ZnS, a-Fe20s, (Coo.0Alo.05)0,
(C02.95sMgo.1)O, widknistego wegla, Mg(OH). domieszkowanego wanadem). We wszystkich
tych przypadkach wystepowaty jedynie struktury 3C (fcc, sphalerit) lub/i 2H (hcp, wurtzite)
zawierajagce bledy utozenia warstw. Do obliczen rozktadéw nat¢zen dyfrakcyjnych struktur
politypowych, o wyzszym okresie oraz struktur przej$ciowych z transformacji migdzy nimi,
autorka rekomenduje metode Monte Carlo stosowang w cyklu prac H1, H2, H4, H7.

Czgstosci wystapienia krotkich sekwencji warstw w strukturach o jednowymiarowym
nieporzadku mozna wyznaczy¢ z dtugich sekwencji warstw uzyskanych z pomiarow HREM.
Praca H3 przedstawia analize sekwencji warstw krysztaldow ZnS:Al dostepnych z pomiarow
HREM przy zastosowaniu metody symulacji komputerowych. Otrzymano w niej wazny wynik
tj. pokazano, ze znajomos$¢ czestosci wystgpowania krotkich sekwencji warstw nie zawsze
pozwala poprawnie odtworzyé/opisa¢ porzadek warstw w rzeczywistym krysztale. Porzadek
ulozenia warstw krysztatow ZnS:Al poprawnie opisano zaktadajac, ze do struktury 4H(22)
zawierajacej pojedyncze btedy wzrostu wprowadzone zostaly btedy deformacyjne. Znajomo$¢
prawdopodobienstw wystgpienia krotkich sekwencji warstw jest podstawg tzw. metod
bezposrednich (Dornberger-Schif 1970, Farkas-Jahnke 1973) w szczegdlnosci modelu
zaproponowanego przez Varna (2002, 2007) (tzw. e-machine). Co ciekawe po ponad dziesigciu
latach rozwijania i doskonalenia metody bezposredniej prace Varna i wspotpracownikow, poza
dalszym sformalizowaniem modelu (Varn 2013 b), zatrzymaly si¢ na analizie kilku wybranych
dyfraktogramow krysztatow ZnS (Varn 2013 a). Analizowane dyfraktogramy zawierajg jedynie
refleksy struktur 3C i 2H z btgdami ulozenia warstw. Sami autorzy uwazajg, ze 0 ile tzw.
przypadek r=4 (minimalna dlugos$¢ sekwencji warstw zapisanych w notacji Higga niezbedna
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do opisu struktury) jest skomplikowany, ale mozliwy do rozwigzania, to r=5 jest obecnie
nierozwigzywalny. Tak wiec, politypy 8H(44) (wymaga r=4) i 10H(55) (wymaga r=5)
zawierajace bledy utozenia warstw Sg poza zasiggiem tych metod. Skutecznym narzedziem do
ich analizy sg metody zaproponowane w cyklu prac H1-H7. W ramach jednego schematu
obliczeniowego, co stanowi o wyjatkowym znaczeniu zaproponowanej metody obliczeniowej,
mozna tatwo uzyska¢ modelowe rozktady nat¢zen dyfrakcyjnych dowolnego politypu, a wigc
tez przywotanych tu politypow 8H(44) i 10H(55) zawierajacych bledy utozenia warstw.

W szczegolnosci w pracach H4 i H7 przedstawiono obliczenia zmiany rozktadow
dyfrakcyjnych w transformacjach politypowych dla struktur wyjsciowych 4H(22) i 6H(33) przy
udziale osobno kazdego z czterech typu btedow utozenia warstw. Rozwazono udziat btedow
przypadkowych i nieprzypadkowych oraz wynikajace z nich transformacje politypowe, w
szczegolnosci takie, dla ktorych nie ma stosownych rozwigzan klasycznych.

Prace H5, HG6 przedstawiaja obliczenia zmiany rozktadow dyfrakcyjnych dla
transformacji politypowych struktur 5T, 6H(33), 8H(44), 9R(21)3 i 12R(31)3 zachodzacych
przy udziale btedow deformacyjnych zaréwno z rozréznieniem na miejsce ich wystapienia w
sekwencji warstw jak réwniez bez takiego rozrdznienia. Analogiczne obliczenia metodami
analitycznymi sg trudne i wymagatyby obliczen dla kazdej rozwazanej transformacji osobno,
co thumaczy ich niedostatek w literaturze.
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6.

Omowienie innych osiagnie¢ naukowo-badawczych.

Trzy lata po obronie doktoratu zostalem zaproszony do prowadzenia prac badawczych w
grupie prof. Andrzeja Twardowskiego z Uniwersytetu Warszawskiego. Byl to wynik
nawigzania wspotpracy migedzy Wydzialem Fizyki Politechniki Warszawskiej i Zaktadem
Fizyki Ciata Stalego Uniwersytetu Warszawskiego. W ten sposéb w obszar moich
zainteresowan naukowych, poza nadal prowadzonymi badaniami nad wybranymi
zagadnieniami politypizmu, weszla nowa tematyka badawcza. Najwazniejsze, wybrane
rezultaty tej dziatalnos$ci, skrotowo przedstawiam ponize;.

1. Kiedy w roku 1999 rozpoczynatem swoje pierwsze pomiary wlasnosci magnetycznych
polprzewodnikéw magnetycznych (DMS) mgr. M. Zajac, z naszej grupy badawczej,
wyhodowat metoda AMMONO intencjonalnie domieszkowane manganem krysztaty GaN:Mn.
Pozwolito mi to, jako jednemu z pierwszych na $wiecie, zbada¢ wtasnosci magnetyczne silnie
domieszkowanych manganem krysztatow GaN:Mn. W tym okresie material ten budzit
niezwykle duze zainteresowanie ze wzgledu na jego potencjalne zastosowania W spintronice.
Niewiele p6zniej wykonalem pomiary krysztalow GaN:Mn wyhodowanych z fazy gazowej w
grupie dr. Stawomira Podsiadly z Wydziatu Chemicznego Politechniki Warszawskiej. WyniKi
tych prac zostaly przedstawione w czterech kolejno opublikowanych artykutach (4, 6, 8, 10)?,
ktore spotkaty si¢ z duzym zainteresowaniem w $§wiecie naukowym. Moj udziat w tych pracach
dotyczyt pomiarow wlasnosci magnetycznych nowych materiatlow oraz ich interpretacji. W
szczegblnosci, jako pierwsi, przedstawiliSmy poprawne wyjasnienie opisanej w literaturze
obserwacji wysokotemperaturowego ferromagnetyzmu poOtprzewodnikow GaMnN z
temperaturg Curie Tc powyzej 300 K. Moim zdaniem za obserwacje tak wysokiej Tc w
badanych krysztatach byty odpowiedzialne wytracenia/klastry. W literaturze dowodzono, ze w
badanych materiatach nie wystepujg ferromagnetyczne wytracenia/klastry btednie interpretujac
rezultaty pomiarow rentgenowskich. Tu okazaty si¢ pomocne moje do§wiadczenia wyniesione
z pomiardw dyfrakcji rentgenowskiej. Dzigki nim moglem zakwestionowa¢ wiarygodnos¢
takich dowodow. Dowody na istnienie wytracen odpowiedzialnych za obserwacje wyzszej od
pokojowej Tc w raportowanych krysztatach GaMnN przyniosty ich bezposrednie obserwacje
eksperymentalne przy uzyciu mikroskopu elektronowego. Wyniki prowadzonych przeze mnie
pomiarow magnetycznych okazaly si¢ waznym przyczynkiem do toczacej si¢ w tym czasie
dyskusji 0 zasadno$§¢ wowczas stawianych przez teoretykéw zalozen w obliczeniach
modelowych dotyczacych GaN:Mn.

! Numery pozycji ze spisu prac autora umieszczonych w zatgczniku 5 (spis publikacji).
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2. Dzigki wspotpracy z Instytutem Wysokich Cisnien w Warszawie moglem badac
monokrysztaly GaN domieszkowane metalami przejsciowymi: Mn, Fe, Cr. Wykonane przeze
mnie pomiary wiasnos$ci magnetycznych krysztatbw GaN:Mn dodatkowo domieszkowanego
magnezem pozwolity wykaza¢ istnienie w nich silnej anizotropii magnetycznej (9). Dane z
pomiarow magnetycznych poprawnie opisalem stosujac obliczenia oparte o model pola
krystalicznego, przy zatozeniu obecnosci centréw magnetycznych Mn®*(d*) w krysztale GaN
(14). Kolejnym moim sukcesem byta obserwacja anizotropii magnetycznej w krysztatach GaN
domieszkowanych chromem. Pierwsze wyniki pomiaréw okazaly si¢ by¢ bardzo interesujgce,
jednak w tym przypadku, ze wzgledu na duzo mniejszg rozpuszczalnos¢ jonow Cr w
krysztatach GaN, otrzymanie w peini zadowalajagcych wynikoéw pomiarowych stanowito duze
wyzwanie. W celu poréwnania danych doswiadczalnych z obliczeniami modelowymi
niezbedne byly dalsze, precyzyjniejsze pomiary. Ponownie wrocitem do nich po uzyskaniu
nowej partii krysztalow i zakupie przez nasza grupe nowego, wysokiej czutosci magnetometru
typu SQUID. Pomiary zakonczyly si¢ sukcesem. Moglem potwierdzi¢ na reprezentatywnej
liczbie mierzonych probek istnienie anizotropii magnetycznej krysztaldow GaN:Cr. Moje
obliczenia w oparciu o model pola krystalicznego, zaktadajacy wystepowanie centrow
magnetycznych Cr?*(d*) w GaN, poprawnie opisaty wyniki eksperymentalne (31).

3. Oprocz sztandarowych materialow z grupy III-V tj. krysztaldw GaN:TM prowadzitem
badania wtasnosci magnetycznych DMS na bazie innych zwigzkéw z tej grupy. W
szczegldlnosci przeprowadzilem badania magnetycznych wlasnosci krysztatow GaP:Cr,
GaAs:Cr wyhodowanych w Instytucie Technologii Materiatow Elektronicznych w Warszawie.
W tych materiatach odkrylem wystgpowanie nadprzewodnictwa niskotemperaturowego (20,
25, 35). Poczatkowo przypisywalismy je istnieniu wtracen -Ga, ale nie do konca zrozumiata
byta dla nas rola obecnej w krysztatach domieszki chromu. Poszukiwanie odpowiedzi na to
pytanie zachecito mnie do ponownej analizy wynikdw wczesniejszych pomiarow
magnetycznych GaN:Mn. W rezultacie znalaztem dowody na istnienie niskotemperaturowego
nadprzewodnictwa w GaN:Mn hodowanych metodga AMMONO, a wigc W krysztatach, ktore
nie byly intencjonalnie domieszkowane chromem. To odkrycie skierowato moja uwage na
réwniez wczesniej przeze mnie badane krysztaty GaN:Cr, tj. te same, w ktorych obserwowatem
anizotropi¢ magnetyczng. Pomiary magnetyczne demonstrujace istnienie nadprzewodnictwa w
DMS na bazie zwigzkow z grupy III-V s3 trudne, poniewaz slaby sygnal zwigzany ze
zjawiskiem nadprzewodnictwa jest przeslaniany prze sygnaly: diamagnetyczny,
paramagnetyczny i szczegolnie ktopotliwy w niskich polach sygnat od fazy ferromagnetycznej.
Niestety, istnienie wytracen ferromagnetycznych i antyferromagnetycznych jest typowe dla tej
grupy zwigzkow. Dzigki starannej selekcji probek moglem zaobserwowacd istnienie fazy
nadprzewodzacej w krysztatach GaN:Cr (35). Kolejnym sukcesem byla obserwacja
nadprzewodnictwa w krysztatach GaN:Fe. W tych materiatach, ze wzgledu na bardzo mata
rozpuszczalno$¢ zelaza, udziat wytragcen ferromagnetycznych jest duzo wigkszy niz w
przypadku domieszek Mn i Cr.

4. W roku 2003 rozpoczatem pomiary wiasno$ci magnetycznych organicznych materiatow
zawierajacych poliaryloaminy, syntezowanych prze prof. Ireng Kulszewicz-Bajer z Katedry
Chemii i Technologii Polimeréw Politechniki Warszawskiej. Ze wzgledu na potencjalne
zastosowanie materialdw organicznych w elektronice ostatnio zaczgto coraz wigksza uwage
poswieca¢ potprzewodnikom organicznym. Skoniugowane zwigzki organiczne (wykazujace
cechy poélprzewodnikéw) stosowane sg jako warstwy emisyjne w  diodach
elektroluminescencyjnych, warstwy aktywne w organicznych tranzystorach polowych lub
urzadzeniach fotowoltaicznych. Materialy organiczne sg atrakcyjne ze wzgledu na
elastycznos¢, rozpuszczalnos$¢, przetwarzalnos$¢. Jednak dotychczas nie udato si¢ uzyskac
zwigzkéw organicznych wykazujacych wlasciwosci magnetyczne. Zwigzek organiczny
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wykazujacy wlasciwos$ci magnetyczne powinien zawiera¢ jednostki zawierajace niesparowane
elektrony (zrédto spindw) oraz jednostki porzadkujace spiny w sposob ferromagnetyczny. W
nurt tej nowej tematyki badawczej wlaczytem si¢ dzieki wspdtpracy z prof. Ireng Kulszewicz-
Bajer, co zaowocowato wspolnie opublikowanymi artykutami (15, 19, 21, 23, 28, 29, 39). W
swoich pracach skupilismy si¢ na badaniu naprzemiennych poliaryloamin. W polimerach tych
spiny byly generowane w wyniku domieszkowania segmentu aryloaminowego (utleniania do
kationorodnikow). Spiny byly porzadkowane magnetycznie dzigki obecnosci pierscieni meta-
benzenu, wystepujacego naprzemiennie z jednostkami aryloaminowymi. Istotny udziat we
wspomnianych pracach stanowig moje pomiary wtasnos$ci magnetycznych i ich interpretacja.
W ostatnim czasie skupiliSmy si¢ na badaniu polimeréw rozgatezionych, zawierajacych
jednostki 1,3,5-benzenu oraz jednostki oligoanilinowe o rdéznej dlugosci koniugacji.
Przeprowadzone przeze mnie pomiary magnetyzacji tych zwigzkéw wykazaty, ze spiny
kationorodnikéw oddziatujg ferromagnetycznie tworzac podstawowe stany tripletowe lub
kwartetowe. Wykonane przeze mnie obliczenia modelowe poprawnie opisaty wyniki pomiarow
i pozwolity wyznaczy¢ catke wymiany J = 0.75 meV.

5. W 2010 roku we wspotpracy z profesorem Zbigniewem Wernerem z Instytutu Problemow
Jadrowych w Swierku koto Otwocka rozpoczatem badania whasnosci magnetycznych nowych
materiatow kolejnych potencjalnych kandydatow dla spintroniki. Sg to tradycyjne
potprzewodniki krzem i german oraz zwigzki z grupy III-V domieszkowane metalami
przejsciowymi metodg implantacji, w tym innowacyjng technikg za pomocg dziata
plazmowego. Wynikiem tych badan sg publikacje (34, 38), budzace spore zainteresowanie
srodowiska.

6. W ostatnim okresie rozszerzytem swoje zainteresowania o badania dotyczace wtasnosSci
magnetycznych nano-czgstek. W ramach tej tematyki wykonuje zar6wno pomiary
eksperymentalne, jak rowniez biore udziat w obliczeniach modelowych superparamagnetykow.
Wiynikiem tej dziatalnosci jest wazna publikacja (36).

7. Udzial w konferencjach

Wyniki swoich prac naukowych prezentowalem na dwudziestu sze$ciu miedzynarodowych
konferencjach naukowych. (spis prezentacji w zataczniku)

8. Pobyty naukowe za granica
2009 Tygodniowy pobyt naukowy w Centre des Etudes Atomiques Grenoble Francja

9. Nagrody

Nagroda Rektora Politechniki Warszawskiej — Indywidualna stopnia pierwszego za
osiaggnig¢cia naukowe w latach 2011-2012.

Nagroda Rektora Politechniki Warszawskiej — Indywidualna stopnia drugiego za osiaggnigcia
naukowe w latach 2013-2014.

10. Kierowanie mi¢dzynarodowymi lub krajowymi projektami badawczymi
lub udzial w takich projektach

1995/1996  Wykonawca w grancie: ,,Badanie wptywu rozktadu centréw punktowych na
struktury politypowe ” Nr 503/051/003/1 realizowany w Instytucie Fizyki PW,
Warszawa.

1996/1997  Gléwny wykonawca w grancie: ,,Badanie struktur politypowych w krysztatach
o strukturach pétprzewodnikowych A"BY" Nr 503/051/006/1 realizowany na
Wydziale FTIMS PW, Warszawa.
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1997/1998

1998/1999

1999/2000

2000/2001

2000/2001

2001-205

2001-2004

2001-2003

2002/2003

2002-2005

2004/2005

2005-2008

2008-2009

2009-2013

2013

2011-2014

Kierownik w grancie PW: Analiza struktur politypowych o jednowymiarowym

nieporzgdku obserwowanych w monokrysztatach Zny xCdxSe.” Nr
503/051/050/1 realizowany w Wydziale FTiMS PW, Warszawa.

Kierownik w grancie PW: ,,Symulacja komputerowa rozktadu natezen
dyfrakcyjnych pochodzacych od struktur o jednowymiarowym nieporzadku”
Nr 503/051/017/8 realizowany w Wydziale FTiMS PW, Warszawa.

Gléwny wykonawca w grancie: ,,Badanie wptywu rozktadu centrow
punktowych na struktury politypowe krysztatow A'"BV" 503 G 105000280009
realizowany w Instytucie Fizyki PW, Warszawa.

Kierownik w grancie: ,,Struktury politypowe z jednowymiarowym
nieuporzgdkowaniem warstw” Nr 503 g 1050 00760000 realizowany w
Instytucie Fizyki PW, Warszawa.

Wykonawca w grancie KBN: ,,Otrzymywanie i charakteryzacja
magnetycznych azotkow metali grupy I1I” Nr 510G 1050 0022 000. Kierownik
prof. nzw. dr hab. L. Adamowicz.

Wykonawca: ,,Ferromagnetic semiconductors and novel magnetic-

semiconductor heterostructures for improved knowledge on spintronics” grant
FENIKS Nr umowy G5-CT 2001-00535.

Wykonawca w zwigzanym z FENIKSem specjalnym programie badawczym
”Potprzewodniki ferromagnetyczne i nowe heterostruktury dla spintroniki”
decyzja Nr 115/E-343?SPUB-M/5.PR UE/DZ 255/2001-2003.

Wykonawca w grancie: ,,Azotek galu o wysokiej wydajnosci $wiecenia w
obszarze widzialnym jako material na plaskie wyswietlacze” Nr 7T08A04420.

Kierownik w grancie: ,,Analiza struktur warstwowych o jednowymiarowym
nieporzadku metodg symulacji komputerowych” Nr 503 G 1050 0054000,
realizowany w Instytucie Fizyki PW, Warszawa.

Wykonawca w grancie: ”Elektronika spinowa nowe materiaty dla elektroniki”
grant KBN Nr Umowy PBZ-KBN-044/P0O3/2001.

Kierownik w grancie: ,,Zastosowanie metody Monte Carlo do analizy struktur
o jedno wymiarowym nieporzadku” Nr 503G 1050 002305, realizowany na
Wydziale Fizyki PW, Warszawa.

Wykonawca w grancie KBN: ,,Modelowanie chemiczne polimerow wysoko
spinowych” Nr 3 TO9A 100 29, kierownik prof. nzw. dr hab. I. Kulszewicz-
Bajer

Wykonawca w projekcie wspotpracy polsko-francuskiej Polonium ,,Fizyka i
chemia polimerow wysokospinowych”.

Wykonawca w grancie "Wytwarzanie potprzewodnikow magnetycznych przy
uzyciu wysokoenergetycznych impulséw plazmowych" grant NN 507473137

Wykonawca w grancie "Lokalizacja manganu przy uzyciu metody cPIXE w
germanie implantowanym manganem i wygrzewanym impulsami plazmy"
Grant 2787/SPIRIT/2013/0

Wykonawca w grancie NCN: ,,Skoniugowane zwigzki magnetyczne” UMO-
2011/01/B/ST5/03903.
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2011-2014  Wykonawca w grancie: "Nanomaterialowe podejscie do walidacji teorii dla
rozcienczonych potprzewodnikéw magnetycznych na osnowie azotku galu" Nr

grantu NCN: 2011/01/B/ST5/06592.

11. Recenzowanie publikacji w czasopismach miedzynarodowych i
krajowych
1. Ferroelectrics, recenzja manuskryptow: 4
2. Philosophical Magazine, recenzja manuskryptow: 2
3. Synthetic Metals, recenzja manuskryptow: 2

12. Statystyka dotyczaca prac autora

Liczba publikacji w czasopismach indeksowanych w Journal Citation Repor: 44
W tym po doktoracie: 40
Indeks Hirscha 10
Liczba cytowan artykutdéw (wg Web of Science, Science Citation Index): 607
Liczba cytowan bez autocytowan (wg SCOPUS): 604
Liczba cytowan bez autocytowan (wg Web of Science): 540
Liczba cytowan bez autocytowan wszystkich wspotautorow (wg SCOPUS): 485
Sumaryczny impact factor publikacji wg Journal Citation Report 70.462
Liczba pozostatych publikacji: 9

13. Dydaktyka, popularyzacja fizyki
Politechnika Warszawska

Prowadzitem gtéwnie zajecia w Centralnym Laboratorium Fizyki, Laboratorium Il oraz
¢wiczenia rachunkowe do wyktadéw z fizyki, ¢wiczenia wyrownawcze dla studentow z
roznych wydziatow Politechniki Warszawskiej. Prowadzitem zajgcia na kursach
przygotowawczych dla kandydatéw na studia wyzsze na Politechnice Warszawskiej.
Sprawowatem nieformalna opieke naukowa nad dwojka doktorantow prof. S. Podsiadly z
Wydziatu Chemii Politechniki Warszawskiej w trakcie ich uczestnictwa w pomiarach
magnetycznych na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego.

Jestem czlonkiem Komisji do Przeprowadzania Obrony Prac Dyplomowych na Wydziale
Fizyki PW.

Bralem udzial w modernizowaniu ¢wiczen w Centralnym Laboratorium Fizyki piszac materiaty
uzupehiajace do skryptéw do ¢wiczen.

Uniwersytet Warszawski

Od roku 1999 do 2007 w ramach wspotpracy prowadzitem badania naukowe na Uniwersytecie
Warszawskim. W latach 2008-2014 bytem zatrudniony na Uniwersytecie Warszawskim na
stanowisku specjalisty naukowo-technicznego, dlatego moja praca ze studentami w Zaktadzie
Fizyki Ciata Statego Uniwersytetu Warszawskiego nie miata charakteru formalnego. Tym
niemniej bardzo duzo czasu poswigcitem ksztalceniu studentéw wykonujacych pomiary
magnetyczne w naszej pracowni. Bytem nieformalnym wspotopiekunem prac licencjackich,
magisterskich i doktorskich studentow z Wydzialu Fizyki i Wydzialu Chemii Uniwersytetu
Warszawskiego.

Inna dziatalnosé

W roku 2008 prowadzitem warsztaty ,,Magnetyzm ciat” w XII LO w Warszawie.
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