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Recenzja rozprawy habilitacyjnej i dorobku naukowego dr Grzegorza Maciejewskiego p.t.
»Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich defektéw na poziomie
nanoskali”

1. Posta¢ (forma) przedstawienia rozprawy habilitacyjnej

Dr Grzegorz Maciejewski zaproponowal (zgodnie z ustawg z dnia 14.03.2003 wraz z
pozniejszymi zmianami) forme rozprawy habilitacyjnej jako zbior szeSciu prac
naukowych opublikowanych w mig¢dzynarodowych czasopismach naukowych w latach
2004-2008. Prace te sa ujgte pod wspdlnym tytutem:

»Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich defektéw na poziomie
nanoskali”. Wspotautorami tych prac jest dwanascie oséb, ktdrych indywidualny wkiad
do poszczegblnych artykuldw jest bardzo zréznicowany. Wspdtautorzy w podanych
oSwiadczeniach starali si¢ przedstawi¢ szczegdtowo ich indywidualny wkiad i zakres
pracy, ktory wniesli w powstanie poszczegdlnych artykutéw. Ocene wkladu Autora
habilitacji postaram si¢ szczegélowo zanalizowa¢ w punktach dotyczacych tresci i analizy
rezultatow rozprawy. Jest to bardzo istotne do obiektywnej i rzeczowej oceny rezultatow
naukowych dr Grzegorza Maciejewskiego.

Dr Grzegorz Maciejewski w punkcie 1.3 Autoreferatu przedstawit zbior tych prac jako
H1-H6. W dalszym ciagu recenzji bedg je roéwniez cytowat jako H1-H6.

2. Cel rozprawy habilitacyjnej

Gtéownym celem rozprawy habilitacyjnej (skladajacej si¢ ze zbioru prac H1-H6) jest
rozwinigcie 1 naukowe zastosowanie metody mechaniki komputerowej do analizy
deformacji struktur krystalicznych i ich defektow na poziomie nanoskali.

Defekty struktury (dyslokacje i wiele innych defektow) odgrywaja bardzo wazna role w
urzadzeniach nanowymiarowych przede wszystkim z powodu na wptyw na mechaniczne i
fizyczne parametry urzadzen. W przedstawionych pracach H1-H6 jako rozprawa
habilitacyjna opracowano nowa koncepcj¢ do wyznaczenia naprezen wywolanych przez
niskoenergetyczng granicg dyslokacyjna (por. praca H1). Natomiast deformacje wywolane
przez pojedyncza lini¢ dyslokacyjng byly opracowane w publ. H4. Oszacowania rozktadu
pola elekirycznego wywolanego przez dyslokacje krawedziowa poprzez sprzezenie
mechaniczno-elektryczne zostalo przedstawione w pracy H2, gdzie pole elektryczne
obliczono na podstawie eksperymentalnie wyznaczonego pola odksztalcenia.

W pracach H3, H5 i H6 zbadano deformacje wynikajace z niedopasowania sieciowego
warstw heterostruktury krystalicznej oraz z niejednorodnosci rozkladu materiatu.

W pracy H3 skupiono si¢ na zbadaniu niesprezystej relaksacji cienkich warstw.
Przedstawiono numeryczng metod¢ opisu geometrycznego nieliniowych deformacji
cienkich warstw. Dla pelnego naukowego zanalizowania deformacji nanokrystalicznych
warstw InGaN, modelowanie numeryczne zostalo zintegrowane =z jako$ciowa
wysokorozdzielcza mikroskopia elektronowa (por. praca H5). Wykorzystanie
synergetycznych rezultatbw obu metod umozliwito interpretacje rozktadu indu w
analizowanych warstwach InGaN. Zaproponowane modelowanie numeryczne w pracy H6



potwierdzito interpretacje  dos$wiadczalne dotyczace wplywu niejednorodnego
domieszkowania krzemu w warstwach epitaksjalnych o wzroscie poprzecznym na
wygiecie skrzydet tych warstw. Rezultaty symulacji numerycznych w pewien sposéb
pomogly w interpretacji danych eksperymentalnych.

3. Analiza rezultatéw rozprawy habilitacyjnej

Rozpoczynajac analize uzyskanych rezultatow rozprawy habilitacyjnej dr Grzegorza
Maciejewskiego warto podkreslié, ze cztery prace H2, H3, H4, H5 zostalty wykonane w
wyniku wspotpracy zespotu w ramach kierowanego przez Niego grantu (,, Wplyw
warunkow wzrostu epitaksjalnego na samonapr¢zenia, pekanie i formowanie si¢ kropek
kwantowych w warstwach azotkowych”). Indywidualny wklad pracy Autora habilitacji
przede wszystkim w pomyst koncepcji przeprowadzonych badan i wybdr metod realizacji
tych prac jest bardzo istotny.
Przedstawmy teraz rezultaty naukowe i ich analiz¢ uzyskane w zbiorze prac H1-H6
stanowigcych rozprawg habilitacyjna.
W pracy H1 zaprezentowana zostala nowa koncepcja badan do wyznaczenia naprezen
wywolanych przez dyslokacje w materiale anizotropowym. Opracowano metode
numerycznego wyznaczania pola naprezen wywolanego przez zatozony rozklad
dyslokacji oraz praktyczne wykorzystanie kontynualnej teorii dyslokacji w celu uzyskania
nie tylko jako$ciowego ale i ilosciowego opisu deformacji na poziomie nanoskali. Opis
uwzglednia nie tylko symetryczna cze$¢é niesprezystych dystorsji, ale rowniez
niesymetryczng. Trzeba zaznaczyC, ze przedstawiona koncepcja uwzglednia peing
anizotropi¢ materiatu, zalozona geometri¢ probki, jak réowniez efekty skonczonych
deformacji.
Praca H1 jest rezultatem wspdlpracy dr Grzegorza Maciejewskiego z prof. Pawlem
Diuzewskim. Wykorzystana zostala propozycja opracowanego wczesniej algorytmu
badan przez prof. P. Dluzewskiego.
W pracy H2 zaprezentowana zostala nowa koncepcja badan do wyznaczenia pola
elektrycznego wokot dyslokacji. Pole elektryczne wokol dyslokacji zostalo wyznaczone
dwoma sposobami:
(1) Wyznaczenie pola odksztalcen sprezystych na podstawie wysokorozdzielczej
mikroskopii elektronowej (HRTEM);
(i)  Przy wykorzystaniu metody fazy geometrycznej numerycznego wyznaczenia
rozktadu potencjatu elektrycznego.
Powyzsza analiza moze dostarczyé cztery skladowe tensora dystorsji sieci. Dzieki
efektowi piezoelektrycznego odksztalcenia generowane jest pole elektryczne. W ten
sposdb, po wyznaczeniu pola odksztalcen sprezystych mozna dzigki sprz¢zeniu
piezoelektrycznemu wyznaczy¢ rozktad pola elektrycznego.
Warto dodaé, ze probki do obserwacji mikroskopowych zostaly wykonane przez P.
Ruterana (CNRS-ENSICAEN, Caen, Francja), natomiast analiz¢ metoda fazy
geometrycznej wykonat S. Kret (Instytut Fizyki, PAN, Warszawa). Dr Grzegorz
Maciejewski byl pomystodawca badan, wykonat modelowanie numeryczne
(wykorzystujac nieliniowa metode elementow skonczonych) i przeprowadzit
implementacj¢ numeryczna.
W pracy H3 zbadano przyklad czesciowo zrelaksowanej heterostruktury azotkowe;.
Promien wygiecia probki zmierzono przy uzyciu miernika laserowego wiasnej produkceji.
Parametry sieci warstw krystalograficznych zmierzono za pomoca dyfrakeji
rentgenowskiej w kierunku réwnolegtym i prostopadlym do kierunku wzrostu [0 0 0 1].



Dwa eclementy zaproponowanej metody badan maja aspekty nowosci w stosunku do
wezesniejszych zalozen przyjmowanych w literaturze:

1) Wprowadzenie zalozenia, ze gestos¢ dyslokacji na gérnej powierzchni warstwy
jest polowg gestosci dyslokacji na jej dolnej powierzchni. Autorzy pracy
podkreslaja, ze mechanizm relaksacji jest zlozony i mocno zalezy od warunkéw
wzrostu epitaksjalnego, grubosci poszczegdlnych warstw 1 wielu innych
parametréw. Dlatego sugeruja, ze przyjecie powyzszego zalozenia nalezy
traktowaé jako przyblizone, ktore wpltywa na prostot¢ opisu deformacji. Jest
jednak uzasadnione niedostateczna wiedza o mechanizmach rzadzacych relaksacja
nanostruktury.

(ii))  Uwzglednienie zalezno$ci objetosci warstwy krysztatu (masy) podczas wzrostu
epitaksjalnego z fazy gazowej lub cieklej od ilosci kolumn atomowych podioza.
Istotne jest, ze nukleacja dyslokacji niedopasowania na powierzchni rozdzialu
warstwa/podtoze powoduje wzrost ilosci kolumn atomowych rosnacej warstwy,
lub zmniejszanie, w zaleznosci od kierunku wektora Burgersa. Stad konieczne jest
wprowadzenie parametru opisujacego dodatkowa mas¢ warstw (w stosunku do
warstwy wzrastajacej na podtozu bez dyslokacji).

Stopien zrelaksowania warstw otrzymano poprzez numeryczne dopasowanie krzywizny
probki do krzywizny zmierzonej eksperymentalnie. Uzyskana bardzo dobra zgodno$é
wynikéw modelowania z eksperymentalnie zmierzonymi parametrami sieciowymi
(wykorzystujac dyfrakcje rentgenowska) pozwala wnioskowaé, ze zaproponowana w
pracy H3 metoda bedzie uzyteczna do opisu parametréw sieciowych czgsciowo
zrelaksowanych warstw epitaksjalnych.

Trzeba podkresli¢, ze pomyst metody badan przedstawiony w pracy H3 nalezat do Autora
habilitacji, jak réwniez opracowanie modelu numerycznego, analiza numeryczna i
interpretacja rezultatow.

Praca H4 jest jedna praca opublikowang samodzielnie przez dr Grzegorza
Maciejewskiego w zbiorze prac przedstawionych jako Jego rozprawa habilitacyjna. W
pracy H4 zostata zaproponowana metoda badan, ktéra umozliwia precyzyjne wyznaczenie
energii rdzenia dyslokacji oraz rozmiaru fizycznego rdzenia dyslokacji. Wykorzystano
kontynualng teori¢ dyslokacji oraz metode¢ elementéw skonczonych. Przedstawiony zostat
przyktad opisu energetycznego dyslokacji §rubowej w krzemie. Wyznaczona zostala
energia rdzenia dyslokacji. Weryfikacje poprawnosci zaproponowane] metody
przeprowadzono poprzez poréwnanie uzyskanych rezultatéw z analogicznymi z dynamiki
molekularnej. Dobra zgodno$¢ rezultatow pozwala wyciagna¢ wniosek, ze
zaproponowana metoda badan moze rozszerzy¢é stosowalno$¢ metod mechaniki
kontinuum. Autor jednak dodaje, ze pelne sprawdzenie zaproponowanej metody wymaga
znacznie szerszych badan.

Autor habilitacji okreslit bardzo precyzyjnie cel dwu ostatnich prac ze zbioru sktadajacego
si¢ na habilitacj¢, tzn. H5 1 H6. Prace te maja charakter interdyscyplinarny i ich celem
bylo takie modelowanie komputerowe nanostruktur by umozliwi¢ uzyskanie nowych
informacji eksperymentalnych lub by utatwié interpretacje juz otrzymanych rezultatow z
obserwacji doswiadczalnych.

W pracy HS5 przedstawiono szeroka analiz¢ wyznaczenia koncentracji indu w warstwach
InyGa;xN  na podstawie obrazow wysokorozdzielczej mikroskopii elektronowej
(HRTEM). Jednoczesnie wykonano bezposrednie porownanie wynikéw z analizy
mikroskopowej z wynikami dyfrakcji rentgenowskiej na tych samych probkach.
Uzyskano opis struktury krystalograficznej studni kwantowych InGaN/GaN



wzrastajacych na niskodefektowych podlozach krysztalu GaN. W zanalizowanych
symulacjach wzigto pod uwagge efekty relaksacji cienkiej folii, warunki brzegowe podczas
obserwacji mikroskopowej, geometri¢ wielokrotnych studni kwantowych, nieliniowe
efekty geometryczne deformacji mozliwe do opisania w ramach formalizmu skonczonych
deformacji. Przeprowadzone obliczenia metoda elementéw skonczonych pozwolily na
okreslenie deformacji cienkiej folii, a potaczone z symulacjami obrazdéw mikroskopowych
umozliwily oszacowanie rozmycia interfejsu mig¢dzyfazowego. Obrazy mikroskopowe
wytworzone poprzez symulacje numeryczne byly poréwnane z  obrazami
mikroskopowymi uzyskanymi z eksperymentu.

Wspoélautorami pracy HS jest osiem oso6b. Pomyst koncepcji pracy byl zastuga S. Kreta,
ktéry takze koordynowat wspolprace grupy. Autor habilitacji byl odpowiedzialny za
modelowanie numeryczne. Probki wykonano i opisano w Instytucie Wysokich Cisnien,
PAN i w firmie TopGaN. Obserwacje mikroskopowe i analiza HRTEM byly wykonane
przez autoréw z Instytutu Fizyki, PAN w Warszawie (gtownie przez S. Kreta). Artykul
jest rezultatem wspolpracy w ramach grantu pod kierunkiem dr G. Maciejewskiego.

Praca H6 przynosi studium odksztalcen w warstwie GaAs : Si rosnacej przy uzyciu
epitaksji z fazy cieklej metoda poprzecznego narastania (ELO — liquid phase epitaxial
lateral overgrowth) na podiozu GaAs maskowanym SiO,. Dyfrakcji rentgenowskiej uzyto
do pomiaru ksztattu ptaszczyzn paskow ELO. Badanie do$wiadczalne wykazalo, ze gdy
maska SiO;, zostanie usunigta, swobodne skrzydla ELO wyginaja si¢ ku gorze. Wygigcie
to spowodowane jest dzialajacymi napre¢zeniami residualnymi. Zrédta powstawania
naprezen residualnych upatrywano w niejednorodnym domieszkowaniu krzemem. Aby
sprawdzi¢ te hipotez¢ przeprowadzone zostaly badania modelowania relaksacji
swobodnych skrzydet ELO. Przyjeto uproszczony model skrzydia. Odksztalcenia
niedopasowania wynikajace z niejednorodnego domieszkowania krzemem w czg¢sci
skrzydta przyjete zostaly jako odksztalcenia niesprezyste. Model mechaniczny zostat
uproszczony do dwuwymiarowego. Wyniki symulacji numerycznych wykazaty, ze
niedopasowanie sieciowe na potaczeniu skrzydlo/podloze ma istotny wpltyw na ksztalt
wygigcia plaszezyzn skrzydla. Dzigki wlaczeniu do opisu powyzszego niedopasowania, w
symulacjach otrzymano zakrzywienia plaszczyzn sieciowych zgodne z rezultatami
obserwacji doswiadczalnych.

Pomyst koncepcji pracy zostal zaproponowany przez Z. Zytkiewicza (Instytut Fizyki,
PAN, Warszawa). On i cztonkowie jego grupy przeprowadzili wszystkie elementy analizy
poza modelowaniem numerycznym. Model mechaniczny skrzydta ELO, zalozenia
upraszczajace, oprogramowanie elementu skonczonego oraz przeprowadzenie symulacji
komputerowych zostaty wykonane przez dr G. Maciejewskiego.

4. Uwagi krytyczne

Chciatbym postawi¢ bardzo wazne pytanie, czy zaproponowana nieliniowa metoda
elementow  skonczonych zapewnia jednoznaczno$¢ rozwigzania rozwazanych
problemdéw? Pytanie jest bardzo istotne, bowiem dotyczy kilku prac ze zbioru H1-H6,
bedacych rozprawg habilitacyjna. W szczegdlnoscei dotyczy prac H3, H5 i H6, w ktorych
uwzglednia si¢ skonczone deformacje, co natychmiast wplywa na nieliniowo$¢
rozwazanych algorytméw numerycznych i w efekcie podstawowe rownania opisujace
rozwazane problemy poczatkowo-brzegowe przy pomocy metody elementow
skonczonych tez sg nieliniowe.

Z rozwazan dotyczacych jednoznaczno$ci 1 stabilnosci w metodach elementéw
skoficzonych wiemy, ze jednoznaczno$¢ rozwigzania zostata udowodniona tylko przy
zalozeniu liniowos$ci. Tymi zagadnieniami zajmowato si¢ wiclu autoréw, wystarczy



jednak wymieni¢ najbardziej znanych: I. Babuska, T.J.R. Hughes, J.T. Oden, L.
Demkowicz (por. np. L. Demkowicz, Discrete Stability, DPG Method and Least Squares,
Kongres Mechaniki Polskiej, Poznan, Aug. 30 — Sept. 1, 2011).

Autor habilitacji tego problemu nie analizuje, a sa to zagadnienia podstawowe, ktore
moga wplywaé na uzyskane wnioski z rozwigzan numerycznych. Dlatego potrzebny jest
tu szeroki komentarz na ten temat.

Drugie podstawowe pytanie dotyczy przyjetego zalozenia w pracy H3 o gestosci
dyslokacji na jej dolnej powierzchni. Czy to zatozenie nie jest zbyt daleko idacym
uproszczeniem rozwazan? Potrzebny jest tu rowniez chyba znacznie glebszy komentarz,
niz zostat przedstawiony w Autoreferacie.

Trzecie pytanie dotyczy pracy H4. Czy Autor po wyciagnigciu slusznego wniosku, ze
pelne sprawdzenie zaproponowanej metody w tej wilasnie pracy wymaga znacznie
szerszych badan, podjat takie badania i czy je opublikowat.

5. Ocena rozprawy habilitacyjnej

Gléwny cel rozprawy, a mianowicie rozwinigcie i naukowe zastosowanie metody
mechaniki komputerowej do analizy deformacji struktur krystalicznych i ich defektow na
poziomie nanoskali zostal przez dr Grzegorza Maciejewskiego zrealizowany.

Rozprawa habilitacyjna sktadajaca si¢ ze zbioru prac H1-H6 przynosi, co staratem sig
bardzo szczegdlowo wykazaé analizujac uzyskane rezultaty, szerokie rozwinigcie i
zastosowanie metody komputerowej do bardzo réznie przedstawionej analizy deformacji
nanostruktur i ich réznych defektéw. Artykuty H1-H6 maja charakter interdyscyplinarny,
sa dobrze zredagowane i zostaly opublikowane w bardzo dobrych migdzynarodowych
czasopismach naukowych.

Jednoczeénie chciatbym  podkres§lic bardzo dobra wspodlprace dr Grzegorza
Maciejewskiego z grupami badaczy naukowych z Instytutu Fizyki, PAN w Warszawie,
czy z Instytutu Wysokich Cisnien, PAN.

Rezultaty otrzymane w tych artykutach, a wiec w rozprawie habilitacyjnej dr Grzegorza
Maciejewskiego, stanowig bezposredni wkiad do rozwoju naukowego mechaniki ciata
statego na poziomie nanoskali. Mozna jednocze$nie oczekiwaé, ze przyczynig si¢ rowniez
do szerokiego wykorzystania w nowoczesnej praktyce dotyczacej inzynierii materialowe;
w zakresie nanostruktur.

6. Ocena dorobku naukowego

Dr Grzegorz Maciejewski (ur. 23.11.1969) ukonczyt studia magisterskie uzyskujac
stopiefi magistra inzyniera budownictwa w zakresie specjalnosci teoria konstrukeji w
Wyzszej Szkole Inzynierskiej w Opolu w 1993 roku. Stopien doktora nauk technicznych
w zakresie mechaniki uzyskat w IPPT PAN, Warszawa, 2003 roku, broniac pracg
doktorska n.t. ,,Zastosowanie metody elementow skonczonych do wyznaczania rozkladéw
naprezen residualnych w heterostrukturach”, ktérej promotorem byt prof. dr hab. Pawel
Diuzewski. Od 1995 roku jest zatrudniony w IPPT PAN jako asystent, a od 2003 roku
jako adiunkt. Opublikowat 20 artykutéw naukowych w bardzo dobrych czasopismach
(wickszo$¢ z listy filadelfijskiej) oraz 8 artykutow w tomach konferencyjnych. Brat udziat
w wielu konferencjach naukowych w kraju i zagranica. Uczestniczyt w realizacji kilku
grantéw naukowych oraz kierowal dwoma grantami.

Rozwdj naukowy dr Grzegorza Maciejewskiego jest bardzo konsekwentny.

Jego zainteresowania naukowe sa skoncentrowane na trzech gtéwnych zagadnieniach:



(1) Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich defektéow na
poziomie nanoskali.

(i)  Energia i dyssypacja w austenityczno-martenzytycznej fazie transformacji.

(iii) Rozwijanie metod poréwnania transformacji elektronowo mikroskopowe;j,
rentgenowskiej dyfrakcji i numerycznej analizy komputerowe;.

Te trzy gtéwne kierunki badan byly przez dr Grzegorza Maciejewskiego bardzo aktywnie
rozwijane. Dotychczas uzyskane rezultaty badan naukowych maja charakter
interdyscyplinarny i dotycza nowych zagadnien w nanomechanice.

Pierwszy kierunek badan zostal uwieficzony zebraniem H1-H6 prac, ktére stanowia
rozprawe habilitacyjng. Trzeba dodaé, ze dr Grzegorz Maciejewski wspolpracuje
naukowo z wieloma badaczami z IPPT PAN, z Instytutu Fizyki, PAN oraz z Instytutu
Wysokich Ciénien,, PAN. Jego wspolpraca jest bardzo owocna i wyraZznie si¢ rozwija.
Dotyczy bardzo istotnej problematyki naukowej i przynosi nowe rezultaty, ktére maja
duze znaczenie naukowo-poznawcze jak réwniez rokuja mozliwo$é szerokiego
wykorzystania w nowoczesnej nanostrukturalnej praktyce inzynierskie;j.

7. Wniosek koncowy

Biorac pod uwage moja dobra ocen¢ rozprawy habilitacyjnej dr Grzegorza
Maciejewskiego p.t. ,,Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich
defektow na poziomie nanoskali” (zbior prac H1-H6) oraz dobra oceng Jego dorobku
naukowego uwazam, ze zostaly spetnione wszystkie warunki aby dopusci¢ Go do
postepowania habilitacyjnego w Instytucie Podstawowych Problemoéw Techniki PAN.
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