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Recenzja pracy doktorskiej mgr inz. Grzegorza Jurczaka
pt.: ,Analiza sprezysta krysztalow. Analiza i modelowanie numeryczne metoda
elementéw skonczonych”

Recenzowana rozprawa dotyczy waznego i aktualnego zagadnienia modelowania
stanu naprezenia i odksztalcenia w heterostrukturach epitaksjalnych. Praca liczy 130 stron,
poza spisem treéci sklada si¢ z szesciu rozdzialéw, trzech dodatkéw oraz obszernej listy
cytowanej literatury, ktora zawiera 281 pozycji. Dolaczono takze spis rysunkow i ilustracji.
Celem bylo opracowanie narzedzia obliczeniowego, przy pomocy ktérego mozna modelowaé
w sposob adekwatny skonczone deformacje sprezyste i stany naprezenia w krysztatach z
uwzglednieniem ich anizotropii sprezystej, w szczegolnosci w zdefektowanych warstwach
epitaksjalnych.

Lektura pracy wykazuje, ze jej zawarto$¢ jest zgodna z tytulem oraz postawionym
celem. Doktorant dokonal obszernego przegladu podstaw nieliniowej teorii sprezystosci oraz
modeli materiatu  hipersprezystego. Szczegdlng uwage poswigcono nieliniowemu
modelowaniu deformacji hipersprezystych krysztatow z uwzglednieniem ich anizotropii
sprezystej. Rozwaza si¢ nieliniowo$¢ geometryczna, przyjmujac za miarg odksztalcenia
uogdlniony tensor odksztalcenia Lagrange’a, oraz nieliniowo$¢ materiatows, zachowujac w
rozwinigciu funkcji energii sprezystej wokol stanu rownowagi wyrazy drugiego oraz
trzeciego rzedu. Pozwala to wykorzystaé znane z literatury state sprezyste drugiego i
trzeciego rzedu dla réznych struktur krystalicznych. Przytaczajac znany z literatury fakt, ze
stale sztywnosci drugiego rzedu nie zaleza od przyjetej miary odksztatcenia, Autor wykazuje
jednoczesnie, ze state sprezyste trzeciego rzedu zaleza od przyjetej miary odksztatcenia. W
szczegdlnosci wyprowadza wzory opisujace zmiane niezaleznych stalych sprezystych
trzeciego rzedu krysztatu o symetrii wurcytu przy zmianie miary odksztalcenia, por. rOwnania
(3.45), str. 49. Jest to jedno z oryginalnych osiagnig¢ Doktoranta. Zagadnienie to jest
przedstawione szczegdlowo w dodatku A. Innym waznym osiagnigciem Autora jest
opracowanie wlasnego algorytmu obliczeniowego i napisanie programu, ktéry zostal
wlaczony jako ,user element” do otwartego systemu elementdw skonczonych FEAP.
Zagadnienia dotyczace algorytmu obliczeniowego metoda elementéw skoficzonych
przedstawiono w rozdziale 4. W rozdziale 5 przedstawiono oryginalng metod¢ postgpowania
przy wyznaczaniu naprezen residulanych w samonaprezonych nanostrukturach, ktéra sklada
si¢ z nastgpujacych etapow:

e Analiza obrazéw uzyskanych z  wysokorozdzielczego mikroskopu
elektronowego (HRTEM).



e Wybor materiatu referencyjnego dla poszczegbdlnych  sktadnikow
heterostruktury.

e Opis geometrii heterostruktury.

o Dyskretyzacja modelowanego obszaru heterostruktury.

o Identyfikacja sktadu chemicznego, parametrow sieci 1 stalych materiatowych
poszczegdlnych elementow skonczonych.

e Przyjecie odpowiednich warunkéw brzegowych.

e Rozwiazanie numeryczne zadania brzegowego i analiza wynikow obliczen.

Powyzsza metode zilustrowano przykladami obliczen naprezen niedopasowania W
heterostrukturze pdlprzewodnikowej GaAs/ZnTe/CdTe oraz stanu naprezenia wokot
dyslokacji krawedziowej i dyslokacji Schockleya w krysztale miedzi. Obliczenia numeryczne
skonfrontowano z obserwacjami do$wiadczalnymi badanych struktur z zastosowaniem
techniki HRTEM. Przeprowadzono takze numeryczna analize sprezyste relaksacji
heterostruktury epitaksjalnej InGaN/GaN w celu poréwnania otrzymanych wynikow obliczen
7 obrazami uzyskanymi z obserwacji metoda HRTEM. Analiza ta postuzyta do okreslenia
koncentracji Indu w studniach kwantowych InyGa;.xN/GaN.

Dokladniejsza analiza pracy budzi nastepujaca refleksjg. W krysztale poddanym
dowolnie duzym deformacjom sprezystym nastgpuje w ogélnosci zmiana jego symetrii.
Zmienia sie, zatem takze, ze zmiang odksztalcenia, symetria tensora sztywnosci. Na przyktad
komoérka krysztatu uktadu regularnego, po rozciagnigciu wzdtuz jednej z krawedzi
przeksztalca si¢ w prostopadtoscian, ktoremu bedzie odpowiada¢ symetria ukladu
tertragonalnego. Drugim przyktadem moze by¢ $cinanie powodujace zmiang katow miedzy
krawedziami komorki regularnej, co moze prowadzi¢ do symetrii uktadu tréjskosnego.
Proponowany w pracy opis nieliniowosci sprezystej przez dopuszczenie czlonu trzeciego
rzedu w rozwinieciu funkcji energii sprezystej wokot stanu rdwnowagi nie daje mozliwosci
uwzglednienia wspomnianej zmiany symetrii, gdyz zachowujemy symetri¢ krysztalu w stanie
rownowagi. Poza tym, zalozenie rozwinigcia funkcji energii sprezystej w szereg i odrzucenie
wyrazoéw wyzszego rzedu niz trzeci, daje wprawdzie mozliwo$¢ wyjscia poza zakres liniowy
oraz poza infinitezymalne odksztalcenia, naklada jednak ograniczenie na ich wielko$¢. Nie
daje to, zatem mozliwosci opisu deformacji krysztatu z pelna nieliniowo$cia geometryczna.
Wolne od tych ograniczen sa obliczenia ab initio, w ktérych uwzglednia si¢ w pelni zmiang
konfiguracji jonéw (weztéw sieci krystalicznej), a zatem i zmiane symetrii komorki
elementarnej. Wydaje sig, ze byloby pozyteczne wykonanie w przysziosci obliczen
testowych, ktore datyby mozliwos$é poréwnania wynikéw obliczen wedtug programu Autora z
obliczeniami ab initio. Mozna bytoby wtedy dokonaé¢ oceny dokladnosci proponowanego w
pracy podejscia.

Do drobniejszych uwag nalezy nastepujaca. Na str. 20 Autor sugeruje, ze Mehrabadi i
Cowin (1990) oraz Sutcliffe (1992) wyprowadzili tensory definiujace stany wlasne
anizotropowych symetrii. Pomini¢to natomiast informacje, ze wczesniej zagadnienie
sprezystych stanow wiasnych bylo omawiane przez Rychlewskiego w cytowanej zreszta
przez Autora w innym miejscu pracy z 1983 r. Bardziej znana praca Rychlewskiego na ten
temat byla wydana w 1984 r. w Prikladnoj Matematikie i Mekhanikie. Kilka drobnych usterek
redakcyjnych wyjasnitem bezposrednio z Autorem i nie bede ich tu przytaczal.






