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RECENZJA

rozprawy doktorskiej p. mgr. Piotra Traczykowskiego pt. ,, Wykorzystanie
statyki molekularnej do modelowania proceséw deformacji krysztatow
potprzewodnikowych”

1. Cel i zawartos¢ pracy

Celem rozprawy doktorskiej p. mgr. Piotra Traczykowskiego bylo zbudowanie
narzedzia numerycznego do przeprowadzenia obliczen komputerowych stuzacych do
wyznaczenia konfiguracji rownowagowe; atomow rzeczywistych krysztatow o
strukturze zaburzonej defektami. Autor zaadoptowat do tego celu algorytmy metody
elementéw skonczonych (MES) i wiaczyt do nich réwnania statyki molekularne;j.

Praca zawiera 110 stron, w tym wstep zawierajacy rzeczowy przeglad literatury,
dwa rozdziaty po$wiecone omowieniu punktu startowego badan, dwa rozdzialy
zasadnicze stanowiace opis wynikow uzyskanych przez Autora, podsumowanie, Spis
rysunkéw, bibliografie oraz dodatek z kodami zrodtowymi najwazniejszych procedur
numerycznych.

We wstepie Autor zwraca uwagg na fakt, ze tylko pozornie obliczenia z
wykorzystaniem statyki molekularnej moga by¢ prostsze niz obliczenia uwzgledniajace
dynamike atomow. W rzeczywistosci metody dynamiki molekularnej pozwalaja
jedynie w sposob jawny catkowac rownania ruchu atomoéw i w efekcie nie daja
mozliwosci okreslenia konfiguracji rOwnowagowej wewnatrz krysztatu. Taka
konfiguracje mozna zidentyfikowac wykorzystujac rownania statyki molekularnej i
solwery MES. Cena jest koniecznos¢ dos¢ pracochtonnego wprowadzenia pierwszych i
drugich pochodnych potencjatow oddziatywan miedzyatomowych do programu MES
oraz odwracania bardzo duzych macierzy zawierajacych miliony stopni swobody.

Dalsze dwa rozdzialy zawieraja podstawowe informacje o polprzewodnikach
oraz podstawy teoretyczne statyki i dynamiki molekularnej. Biorac pod uwagg
nowatorstwo podjetej tematyki takie obszerne omoéwienie stanu wiedzy jest
uzasadnione a dodatkowo ta cze$¢ pracy posiada spore walory dydaktyczne.

W rozdziatach 4 i 5 Autor pokazuje, w jaki sposob mozna wprowadzi¢
potencjaty oddziatywan miedzyatomowych do réwnan statyki i prezentuje sposoby
modelowania krysztatéw potprzewodnika zawieraj acych celowo fabrykowane kropki
kwantowe. Rozdzialy te zawieraja rowniez obliczenia przemieszczen atomow w



uktadach kropek kwantowych . Chodzi o okreslenie pozycji atoméw kropki telurku
kadmu (CdTe) w siatce atomow telurku cynku (ZnTe). Obliczenia potwierdzity
przewidywany efekt “rozpychania si¢” kropki kwantowej spowodowany jej wigkszymi
rozmiarami. W dalszych podrozdziatach Autor pokazuje, jak mozna symulowac
komputerowo obrazy z wysokorozdzielczych mikroskopow elektronowych (HRTEM).
Nastepnie porownuje wyniki symulacji z obserwacjami eksperymentalnymi i
wykazuje, ze takie symulacje moga wzbogacié eksperyment dzigki wprowadzeniu
trzeciego wymiaru.

2. Uwagi ogdlne.

1. W kilku miejscach Autor podkresla wazne zalety wiaczenia do MES réwnan
statyki molekularnej. Niestety opis tego polaczenia nie jest dostatecznie jasny.
Dopiero uwazna analiza dodatku, w ktoérym zamieszczono kody zrodtowe programu
numerycznego pozwala zidentyfikowa¢ lokalne macierze sztywno$ci uzyskane po
zrézniczkowaniu funkeji energii oddziatywan miedzyatomowych —w tym
przypadku potencjatu Stilingera — Webera. Recenzent sugeruje zapoznanie si¢ Z
praca 'Wing Kam Liu, Harold S. Park , Bridging Scale Methods for Computational
Nanotechnology dostepna w Internecie pod adresem
www.tam.northwestern.edu/wkl/  lub_wchodzac na strong Prof. Wing Kam Liu,
gdzie mozna znalez¢ podobne macierze podane w sposob jawny.

2. Autor wykorzystuje 2 i 3-weztowe “pseudoelementy” skoficzone. W klasycznym
sformutowaniu MES fragmenty uktadu modelowane takimi elementami sa zawsze
roztaczne. Z tekstu (por. str 56 — 57) wynika, ze Autor stosuje obydwa rodzaje
elementow do dyskretyzacji tego samego obszaru. Jezeli tak nawet nie jest w
programie, to nadal nie wiadomo, jak sumowana jest energia odpowiadajaca
kolejnym elementom. Istnieje niebezpieczenstwo, Ze energia moze by¢ sumowana
dwukrotnie dla tego samego obszaru, raz jako udziat oddziatywan trzech, a raz dwu
tych samych atomow!

3. W pracy nie skomentowano zagadnienia bledu modelowania wynikajacego z
pominigcia sit pochodzacych od wielu atom6w. Eatwo sobie wyobrazi¢ koncepcje
budowy pseudoelementu zawierajacego wiecej niz dwa lub trzy atomy, np.
kubicznego czy heksagonalnego, w ktorym mozna byloby uwzgledni¢ doktadniej
efekty bardzo ztozonych oddziatywan migdzyatomowych uwzgledniajacych np.
wymiang elektronow, ekranowanie itp.

4. Przeglad literatury nie zawiera odwotan do publikacji w Internecie, czgsto
zawierajacych znacznie nOWsze informacje niz te ktore sa dostgpne w czasopismach
i monografiach.

5. Potencjat Stilingera — Webera (wzory 3.10 — 3.14), stanowiacy podstawg wiekszosci
obliczeh Autora, zawiera szereg statych (A, B, p, q, 2 ) ktorych dobor moze w
istotny sposéb wptywa¢ na wyniki. Brak jest analizy wptywu tych parametrOw na
obliczenia oraz opisu sposobu okreslania ich warto$ci.

6. Brak jest danych do testu omawianego na str. 52 (chodzi o wymiary, warunki
brzegowe, obciazenie).






