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RECENZJA
rozprawy doktorskiej mgr. inz. Przemyslawa Dzig¢gielewskiego

pt. Szkta metaliczne Zr-Cu w warunkach wysokiego cisnienia

Rozprawa doktorska mgr. inz. Przemystawa Dziggielewskiego pt. "Szkta metaliczne Zr-Cu w
warunkach wysokiego cisnienia" zostata przygotowana na Wydziale Fizyki Politechniki
Warszawskiej pod kierunkiem dr. hab. inz. Jerzego Antonowicza. Praca poswigcona jest
zagadnieniom zwigzanym ze zmianami struktury szkiel metalicznych w warunkach wysokiego
cisnienia.

Rozprawa doktorska liczy 170 stron. Skfada si¢ z krotkiego wstepu, siedmiu wiasciwych
rozdziatdow, wykazu skrotow i symboli, spisu grantow obliczeniowych wykorzystanych w
badaniach oraz bibliografii. Praca poprzedzona jest streszczeniem w jezyku polskim i angielskim.

Rozdzial pierwszy zawiera podstawowe informacje o szktach metalicznych. Autor opisuje tu
termodynamiczne i kinetyczne przyczyny powstawania szkiet oraz ich podstawowe wihasciwosci.
Omawia rowniez modele strukturalne, ktére moga by¢ stosowane do opisu szkiet metalicznych.
Opisuje na podstawie literatury, oraz wlasnych wczesniejszych badan innych zwiazkow, efekty
wptywu wysokiego cisnienia na strukture szkiet metalicznych.



Rozdzial drugi zawiera podstawowe informacje na temat struktury elektronowej, wigzan
chemicznych w szktach metalicznych, jak réwniez omawia wptyw cisnienia na strukturg
elektronowa.

W rozdziale trzecim autor przedstawil wybrane wilasciwosci stopow Zr-Cu, na podstawie
literatury z ostatnich 50 lat. Podsumowat wyniki dotychczasowych prac dotyczacych badanych
zwiazkow. Nakreslit takze hipoteze badawcza, ktorej weryfikacja nastepuje w dalszej czesci

pracy.

Rozdzialy czwarty i piaty zawieraja opis metod badawczych. W rozdziale czwartym autor krotko
odnidst sie do kilku metod eksperymentalnych, ktére nie byly wykorzystane w pracy. Skupit sig
natomiast na absorpcji promieniowania rentgenowskiego. Opisal podstawy fizyczne oraz krétko
przyblizyt sposéb pomiaru widm absorpcyjnych w warunkach wysokiego cisnienia. Wigksza
cze$¢ rozdzialu autor poswiecit opisowi metod obliczeniowych wykorzystanych w pracy oraz
metodom opisu struktury atomowej i elektronowej. Wprowadzit pojecia, ktore zostaty
wykorzystane w dalszej analizie. W rozdziale pigtym autor opisat sposéb konstrukcji modelu
wykorzystanego w symulacjach, jak réwniez przyjete zatozenia i parametry.

W rozdziale széstym autor przedstawit wyniki uzyskane dla poszczegdlnych stopow oraz
dyskusje tych wynikow. Doktorant wykonat symulacje widm EXAFS dla stopu Zrg7Cuss w
zakresie ci$nien odpowiadajacym wynikom eksperymentalnym, czyli od 0 do 38 GPa.
Poréwnanie danych eksperymentalnych i wynikéw symulacji pozwolito na wybér odpowiednich
parametrow symulacji. Nastepnie autor wykorzystat te informacje do wykonania symulacji dla
stopow o roznej zawartosci procentowej badanych pierwiastkdw: Zrg7Cuss, ZrsoCusp i Zr3;Cugr W
zakresie cisnien od 0 do 100 GPa

W rozdziale siddmym znajduje si¢ podsumowanie rezultatow badan opisanych w rozdziale
szostym.

Doktorant doktadnie zapoznat si¢ z literatura dotyczaca przedmiotu prowadzonych przez niego
badan. Spis literatury zawiera 207 pozycji. Najstarsze cytowane prace pochodza z potowy
ubiegtego wieku, najnowsze zas sa z biezacego roku.

Zgodnie z Web of Science doktorant jest autorem 2 prac opublikowanych w czasopismach z listy
filadelfijskiej. Jedna praca pochodzi z 2018 roku i ma 3 cytowania, druga (z 2020 roku) byta
cytowana 2 razy.
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T. Irifune, "Pressure-induced transformations in Ce-Al metallic glasses: The role of stiffness of
interatomic pairs" Journal of Alloys and Compounds 757 (2018) 484



P. Dziegielewski, O. Mathon, I. Kantor, S. Pascarelli, T. Shinmei, T. Irifune, J. Antonowicz,
"High pressure atomic structure of Zr—Cu metallic glass via EXAF'S spectroscopy and molecular
dynamics simulations” High Pressure Research 40 (2020) 54

Praca w High Pressure Research dotyczy bezposrednio wynikéw badan wchodzacych w zakres
rozprawy doktorskiej. Doktorant uzyskal roéwniez granty obliczeniowe umozliwiajgce
wykorzystanie zasobow klastrow obliczeniowych do wykonywania symulacji.

W swojej rozprawie doktorant wysunat hipotezg, ze nie tylko zmiana potozenia atoméw, ale
takze zmiana struktury elektronowej stopu spowodowana wysokim ci$nieniem jest
odpowiedzialna za obserwowane (czy tez przewidywane teoretycznie) zmiany strukturalne. W
celu sprawdzenia tej hipotezy doktorant wykorzystat odpowiednie metody badawcze,
eksperymentalne i teoretyczne. Punktem wyjscia byly dane z pomiaréw absorpcji
promieniowania synchrotronowego dla zakresu cisniefi od 0 do 38 GPa dla szkta o skfadzie
Zre7Cus;. Umozliwity one sprawdzenie poprawnosci wykorzystanych metod obliczeniowych i
wybor wiasciwych parametrow symulacji. Natomiast pozostata cze¢s¢ wynikow, dla trzech
rozwazanych stopéw i zakresu cisnien od 0 do 100 GPa, pochodzi z symulacji dynamiki
molekularnej i obliczen ab initio.

Doktorant bardzo dokladnie przeanalizowat zmiany struktury atomowej szkiet metalicznych Zr-
Cu spowodowane wplywem wysokiego cisnienia dla stopéw o trzech réznych sktadach:
Zrs7Cuss, ZrsoCusg oraz ZrizCug;. W cisnieniu 50 GPa dla wszystkich stopow doktorant
zaobserwowal zmiane w lokalnej strukturze atomowej, czego efektem jest powstawanie par Zr-Zr
o znaczaco skroconej odlegtosci, ktorych liczba ros$nie w przyblizeniu liniowo z dalszym
wzrostem cis$nienia. Zaobserwowat, ze lokalna struktura atomowa ulega porzadkowaniu wokot
atoméw Cu w struktury o symetrii ikosaedru, podczas gdy uporzadkowanie wokot atoméw Zr
maleje. Doktorant przeanalizowat rowniez zmiany struktury elektronowej pod wptywem
ci$nienia. Podobnie jak w przypadku struktury atomowej, wyraznie rdznice pojawiaja si¢ w
cisnieniu 50 GPa, co koresponduje ze zmiang stanu tadunkowego atoméw Zr. Analiza wynikow
symulacji pozwolita takze na powigzanie zmian w strukturze elektronowej z mechaniczng
sztywnoscig stopow.

Pewien niedosyt budzi fakt, ze dane eksperymentalne wykorzystane s3 w tak niewielkim
zakresie, tzn. tylko dla jednego stopu i dla ograniczonego zakresu cisniefi. Ciekawym bytoby
poznanie opinii doktoranta na temat mozliwosci przeprowadzenia eksperymentdw w zakresie
cisnien, w ktorym nastepuje zmiana struktury i obserwuje si¢ powstawanie skroconych par Zr-Zr.
Przyznaje, ze z ogromnym zainteresowaniem powitatabym prace doswiadczalng potwierdzajaca
przewidziane teoretycznie efekty.

Cennym wynikiem sg obliczenia gestosci stanow. Obliczenia populacji tadunkéw przypadajace
na poszczegolne stany daja wazng informacje o transferze tadunku w danym cisnieniu. Transfer
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tadunku do stanéw d Zr w wysokich cisnieniach wydaje si¢ niewatpliwy, jednakze czytelnik
mialby moze lepsze wyobrazenie o stopniu niedoskonatosci metody obliczeniowej, gdyby przy
wartosciach podane byt zakresy niepewnosci.

Doktorant wykazat sie duza starannoscia przy przygotowywaniu pracy. Tekst jest napisany
tadnym poprawnym jezykiem, praktycznie nie zdarzaja si¢ literdwki. Mam jednak zastrzezenia
do rys. 6.6 na stronie 94. Grubos¢ linii na wykresach jest niewystarczajaca. W obecnej postaci
wykresy sg prawie nieczytelne. Biorac pod uwage, ze na kolejnych tego typu wykresach grubos¢
linii jest odpowiednia, przyjmujg, Ze jest to przeoczenie edytorskie.

Na stronie 116 autor analizuje wptyw wysokiego cisnienia na ksztatt funkcji rozktadu par dla
Zr33Cus7 W obszarze drugiego maksimum. Odnosi si¢ przy tym takze do pozostatych dwoch
stopow, twierdzac ze opisywany efekt jest najbardziej wyrazny w tym przypadku. Czytelnikowi
jednak trudno to oceni¢ na zamieszczonym zestawie wykresow, zwlaszcza umieszczonych na
roznych stronach. Warto by bylo doda¢ tutaj jeszcze jeden wykres, gdzie bezposrednio
poréwnane bytyby rozktady np. dla skrajnych wartodci cisnienia dla wszystkich trzech stopow.

Powyzsze uwagi nie umniejszaja wartosci naukowej pracy. Doktorant wykazat si¢ 0gdlng wiedzg
teoretyczng w zakresie prowadzonych badan. Pokazat, ze potrafi metodycznie podejs¢ do
zagadnienia i samodzielnie rozwiaza¢ oryginalny problem naukowy. Potrafi tez w logiczny
sposob opisaé swoje badania. Co wazne, zdaje sobie sprawg¢ z ograniczen symulacji
teoretycznych i w miar¢ mozliwosci stara si¢ skonfrontowac je z wynikami eksperymentalnymi.

Stwierdzam, ze przedstawiona praca doktorska mgr. inz. Przemystawa Dziegielewskiego spetnia
ustawowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim (Ustawa z dnia 14.03.2003 o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki, wraz z pézniejszymi
zmianami) i wnosz¢ do Rady Naukowej Dyscypliny Nauki Fizyczne Politechniki Warszawskiej o
dopuszczenie mgr. inz. Przemystawa Dziegielewskiego do dalszych etapéw procedury
doktorskie;j.
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