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Ocena ogolna

Praca doktorska pana mgr inz. Radostawa Strzalki pt. ,,Zastosowanie metod
statystycznych do opisu struktury kwazikrysztalow ikozaedrycznych” wykonana zostata na
Wydziale Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Gorniczo-Hutniczej w Krakowie pod
kierunkiem prof. dr hab. Janusza Wolnego. W tytule rozprawy jest podstawowy cel pracy:
zastosowanie metod statystycznych do opisu struktury w uktadach aperiodycznych, a w
szczegolnosci  wykorzystanie tych metod do oznaczenia struktury krystalicznej
kwazikrysztatow ikozaedrycznych. Cel postawiony przez autora rozprawy lezy w
podstawowym nurcie badan prowadzonych przez zespot prof. dr hab. J. Wolnego. Wyniki
rozprawy doktorskiej mgr inz. R. Strzatki sg kolejnym krokiem na drodze oznaczenia
struktury krystalicznej kwazikrysztalow ikozaedrycznych

Znanym faktem jest, ze obrazy dyfrakcyjne kwazikrysztalow maja tak samo ostre piki
dyfrakcyjne jak obrazy periodycznych krysztatow posiadajacych symetrie translacyjna.
Kwazikrysztaty moga by¢ aperiodyczne w trzech wymiarach jak to ma miejsce w przypadku
kwazikrysztalow o symetrii ikosaedru lub mogg by¢ aperiodyczne tylko w warstwach, ktore
sg utozone periodycznie. Ten ostatni przypadek obejmuje kwazikrysztaty aksjalne o symetrii
dekagonalnej. Odzyskanie informacji o specyficznym uporzadkowaniu atomow zawartej w
obrazie dyfrakcyjnym kwazikrysztatow jest samo w sobie ambitnym zadaniem.

Aperiodycznos¢ prowadzi w przypadku kwazikrysztalow do zatamania klasycznego
podejscia do oznaczenia struktury atomowej, w tym takze pojecia komorki elementarnej. Ze
wzgledu na brak periodycznosci w trzech wymiarach nie jest mozliwy tradycyjny sposob
opisu struktury kwazikrysztalow. Struktura atomowa w tym opisie jest modelowana za

pomocy powierzchni atomowych i1 otrzymywana poprzez rzutowanie z wielu wymiarow.



Rozprawa doktorska sktada si¢ z dwoch czesci. Pierwsza czes¢ (58 stron) podzielona
zostata na 4 rozdziaty: pierwszy rozdzial zawiera wprowadzenie, drugi rozdzial dotyczy
metody statystycznej zastosowanej do oznaczenia struktury atomowej kwazikrysztatow,
trzeci rozdziat poswigcony zostal omowieniu wynikéw zwigzanych z oznaczeniem czynnika
struktury kwazikrysztalow, czwarty rozdziat zawiera wyniki oznaczen struktury
kwazikrysztalow ikozeadrycznych. Pierwsza czg$§¢ zawiera w zakonczeniu bibliografie
liczacg 138 pozycje literaturowe oraz dodatek zawierajacy opis dorobku naukowego mgr inz.
Radostawa Strzatki. Dorobek naukowy obejmuje 11 publikacji 1 33 wystapienia
konferencyjne ( formie posterow, wystgpien ustnych i zaproszonych wyktadow).

Mgr inz. Radostaw Strzatka brat udziat w realizacji 3 projektow badawczych:

_ Grant MNiSW, nr 3264/B/H03/2011/40,

_ Grant NCaN w ramach konkursu OPUS, nr UMO-2013/11/B/ST3/03787,

_ Grant NCN w ramach konkursu PRELUDIUM, nr UMO-2014/13/N/ST3/03776:

Odbyt takze staze zagraniczne:

- na Uniwersytecie Hokkaido w Sapporo, Japonia - 07.01.- 20.03.2014;

- w Stowackiej Akademii Nauk w Bratystawie, Stowacja - 01.02.-31.05.2015;

Druga czes¢ rozprawy obejmuje 7 publikacji w czasopismach o zasiegu
mi¢dzynarodowym w jezyku angielskim i bedacych podstawg rozprawy doktorskiej.

A.l. J. Wolny, B. Kozakowski, P. Kuczera, L. Pytlik, R. Strzatka, What periodicities
can be found in diffraction patterns of quasicrystals?, Acta Crystallographica A 70 (2014)
181-185.

A2. J. Wolny, P. Kuczera, R. Strzatka, Periodically distributed objects with
quasicrystalline diffraction pattern, Applied Physics Letters 106 (2015) 131905.

A.3. J. Wolny, 1. Buganski, R. Strzatka, Diffraction pattern of modulated structures
described by Bessel functions, manuskrypt przygotowany do publikacji.

A.4.J. Wolny, B. Kozakowski, P. Kuczera, R. Strzatka, A. Wnuk, Real space structure
factor for different quasicrystals, Israel Journal of Chemistry 51 (2011) 1275-1291.

A.5. R. Strzalka, J. Wolny, P. Kuczera, The choice of vector basis for Ammann Tiling
in a context of the Average Unit Cell, Aperiodic Crystals, edited by S. Schmid, R.L. Withers
& R. Lifshitz, pp. 203-210. Dordrecht, Heidelberg: Springer Science&Business Media 2013.

A.6. R. Strzatka, J. Wolny, Structure model for icosahedral quasicrystal based on
Ammann tiling, Acta Physica Polonica A 126 (2014) 585-588.

A.7. R. Strzatka, 1. Buganski, J. Wolny, Structure factor for an icosahedral quasicrystal
within a statistical approach, Acta Crystallographica A 71 (2015) 279-290.

W trzech publikacjach autor rozprawy jest pierwszym autorem .

Ocena rozprawy
Zasadniczym celem analizy strukturalnej kwazikrysztalow jest stworzenie modelu,

ktory mozna udoktadni¢ w oparciu o dane eksperymentalne. Dane eksperymentalne moga



by¢ zebrane w pomiarach dyfrakcji rentgenowskiej, neutronowej lub elektronowej. Schemat
udoktadniania struktury kwazikrysztalow jest taki sam jak w przypadku struktur
periodycznych, niestety w strukturze atomowej kwazikrysztalow nie da si¢ wyr6ézni¢ komorki
elementarnej.

Najczesciej stosowanym podejsciem w modelowaniu kwazikrysztatdw jest opis
wielowymiarowy. Zaktada on przywrocenie periodycznosci struktury poprzez zwigkszenie
wymiaru przestrzeni. Opis taki, znany wczesniej dla struktur niewspotmiernie modulowanych
(przestrzenie D+3 wymiarowe), zostal przeniesiony na grunt kwazikrysztatow.
Kwazikrysztaty ikozaedryczne odzyskuja periodyczno$¢ w szesciu wymiarach. Model
wielowymiarowy zaktada szeSciowymiarowg komorke elementarng sieci regularnej

Rozwigzania struktury przy uzyciu modeli wielowymiarowych nie sa w pehni
rzeczywiste i mato przydatne z punktu widzenia zastosowan. Trudnosci oznaczenia gestoscCi
atomowej w przestrzeni fizycznej sprawia, ze nie mamy petnej informacji o strukturze.

W rozprawie autor pracy zaproponowal alternatywny sposob opisu kwazikrysztalow
ikozaedrycznych, oparty na metodzie statystycznej z wykorzystaniem S$redniej komorki
elementarnej. Autor szczegétowo przedstawia wszelkie aspekty podejscia statystycznego do
kwazikrysztatow ikozaedrycznych modelowanych za pomoca pokrycia Ammanna ( prostego
pokrycia ikosaedrycznego). Srednia komorke elementarng definiuje sie jako statystyczny
rozktad rzutéw pozycji atomowych rzeczywiste] struktury wzgledem weztow pewnej
periodycznej sieci referencyjnej.

W pracy przedyskutowano matematyczne wilasciwosci $redniej komorki elementarne;j
dla modelowego kwazikrysztatu ikozaedrycznego. Duzym osiagnigciem jest wyprowadzenie
formuly na czynnik strukturalny dla dowolnej dekoracji atomowej jednostek strukturalnych
w pokryciu Ammanna i potwierdzenie jego poprawnosci.

Podstawowym celem pracy byto stworzenie modelu kwazikrysztatéw ikosaedrycznych
oraz uogodlnienie metody statystycznej na inne typy struktur jak periodyczne aproksymanty,

struktury modulowane az do kwazikrysztatow.

W pracy Al autorzy prezentujg analiz¢ pikow dyfrakcyjnych w przestrzeni odwrotnej
kwazikrysztalow, ktoérych obrazy dyfrakcyjne skladaja si¢ wylgcznie z serii pikow
periodycznie potozonych w przestrzeni wektora falowego. Z kolei natezenia pikow
dyfrakcyjnych definiujg funkcje obwiednig, wspolng dla wszystkich pikow. Transformata
Fouriera tej obwiedni daje $rednig komorke elementarng okreslona w sposob statystyczny

(czyli odtworzenie $redniej komorki wprost z obrazu dyfrakcyjnego).



Najwazniejszym wynikiem pracy A2 jest pokazanie, ze dwumodalna transformata
Fouriera moze by¢ stosowana dla komoérek srednich w  kwazikrysztatach, w strukturach
niewspoOtmiernie modulowanych, az do periodycznych aproksymant.

Waznym wynikiem pracy A3 jest miedzy innymi pokazanie podobienstw pomigdzy
strukturami harmonicznie modulowanymi i kwazikrysztatami.

Publikacja A4 jest czg¢scig monografii ,,Aperiodic Crystals” i jest przegladowa praca
dotyczacg wlasciwosci $redniej komodrki i niedekorowanego pokrycia Ammanna. Kolejne
publikacje A5, A6 i A7 zawieraja rozwazania i obliczenia dotyczace czynnika struktury dla
kwazikrysztalow w przestrzeni fizycznej. Zwlaszcza w publikacji A6 autor prezentuje
peiniejsza posta¢ czynnika struktury dla niedekorowanej sieci Ammanna. W tej pracy prze
dyskutowano po raz pierwszy sposob uogdlnienia modelu na dowolng dekoracje atomowa.

Publikacja A7 jest rozwinigciem prac nad czynnikiem struktury dla modelowej
struktury kwazikrystalicznej typu ikosaedru. Autor wyprowadzit finalny wzor na czynnik
struktury dekorowanej (formuta 3.2).

W Kkolejnym czesci tego rozdziatu autor prezentuje nieopublikowane wyniki dotyczace
zastosowania formuly na czynnik struktury (3.2) dla schematu prostej dekoracji. Rozpatrzono
czysto modelowe dekoracje atomowe dla dwu uktadow:

I. dekoracja trojatomowa (typu Al-Pd-Mn lub Al-Cu-{Fe,Li}): atomy ci¢zkie (Pd/Cu) w
wierzchotkach, atomy lekkie (Al) na krawedziach, atomy posrednie (Mn/Fe) lub atomy Li na
przekatnej wydtuzonego romboedru;

ii. dekoracja dwuatomowa (typu Cd-Yb): atomy lzejsze (Cd) w wierzchotkach i na
krawedziach, atomy ciezkie (Yb) na dlugiej przekatne;.

W oparciu o analityczng posta¢ czynnika struktury obliczono obrazy dyfrakcyjne dla
picciu przypadkow dekoracji. Wyprowadzony czynnik struktury daje realistyczne obrazy

dyfrakcyjne.

Ostatni rozdzial rozpraw zawiera wyniki otrzymane przez autora w trakcie pobytu na
Uniwersytecie Hokkaido oraz w Instytucie Fizyki Stowackiej Akademii Nauk w Bratystawie.
Wyniki z Hokkaido dotycza badan lokalnego otoczenia centrow klasterow w modelu
kwazikrysztatu Cd-Yb [106]. W modelu tym klastery atomowe sg centrowane w wezlach
sieci 12-krotnej zaproponowanej przez Henleya. Siec ta jest generowana przez powierzchnie
atomowe o ksztalcie wieloscianu typu Ti2. Wyniki z Bratystawy zawierajg analize modelu
Katza-Gratiasa dla serii aproksymant wygenerowanych na bazie struktur ikozaedrycznych

poddanych naprezeniu fazonowym. W rozprawie jedyna wzmianka dotyczaca fazonowego
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czynnika Debye’a-Wallera podana jest w rozdziale 1.2. W formule na czynnik struktury

(wzor 3.2) autor nie uwzglednia tego czynnika.

Podsumowanie

Najwazniejszym  osiggni¢gciem rozprawy jest stworzenie modelu  struktury
ikozaedrycznej w przestrzeni fizycznej jako alternatywy dla powszechnie uzywanych modeli
wielowymiarowych. Jest to pierwsze tak obszerne i pelne opracowanie dotyczace

zastosowania metody statystycznej do opisu kwazikrysztatéw ikozaedrycznych.

Nowatorskim podejsciem do modelowania struktur aperiodycznych jest metoda
statystyczna z wykorzystaniem koncepcji $redniej komorki elementarnej. Srednia komérka
elementarna tworzy si¢ jako statystyczny rozklad rzutdw pozycji atomowych rzeczywistej
struktury wzgledem weztow wybranej periodycznej sieci referencyjnej. Modelowanie
struktury atomowej w podejs$ciu statystycznym ogranicza si¢ do modelowania tego rozktadu

w przestrzeni fizycznej.

Metoda S$redniej komorki elementarnej w ujeciu statystycznym postuzyta do
wyprowadzenia przez autora analitycznej formuly na czynnik struktury kwazikrysztatu
ikozaedrycznego modelowanego przy pomocy pokrycia Ammanna. Wyprowadzony czynnik

struktury uwzglednia mozliwo$¢ dowolnej dekoracji atomowej kwazisieci.

Recenzowana rozprawa doktorska zawiera nowe wyniki dotyczace udoktadnienia
specyficznego uporzadkowania atomow w strukturze kwazikrysztalow ikozeadrycznych
Materiat ten zostal przejrzyscie przedstawiony, a otrzymane oryginalne i bardzo warto$ciowe
wyniki zostaly opublikowane w 7 publikacjach. Wyniki te byly takze przedstawiane na
konferencjach specjalistycznych. Z tego wzgledu oceniam rozprawe bardzo wysoko i
proponuje jej wyrdznienie. Doktorant prezentuje w niej bardzo dobry warsztat badawczy oraz

krytyczng analiz¢ wiasnych wynikow.

Cze$¢ 1 rozprawy omawiajaca otrzymane wyniki napisana zostala mimo bardzo trudnej
problematyki jasno i przejrzyscie. Publikacje przedstawione w II czeSci rozprawy sg zwarte
tematycznie i w pelni prezentujg wyniki dotyczgce zastosowania metod statystycznych do

opisu struktur kwazikrysztatow ikozaedrycznych.



Whiosek koncowy

Praca doktorska pana mgr inz. Radostlawa Strzalki pt. ,,Zastosowanie metod
statystycznych do opisu struktury kwazikrysztalow ikozaedrycznych” zawiera
oryginalne oraz cenne wyniki naukowe, ktore zostaly zaprezentowane w 7 publikacjach
W czasopismach o biegu mie¢dzynarodowym. Stwierdzam, ze spelnia ona calkowicie
warunki stawiane rozprawom doktorskim i wnosze o dopuszczenie pana mgr inz.
Radostawa Strzalki do dalszych etapow przewodu doktorskiego.

Proponuje¢ takze wyrédznienie rozprawy doktorskiej mgr inz. Radoslawa Strzalki.

Wroctaw 2015.09.15
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Prof. dr hab Adam Pietraszko.

Uzasadnienie wyroznienia.

Rozprawa doktorska mgr inz. Radostawa Strzatki zawiera nowe wyniki dotyczace
zastosowania metod statystycznych do opisu struktur kwazikrysztatdow ikozaedrycznych.
Autor rozprawy zastosowal nowatorskie podej$cie oparte na $redniej komodrce i sieciach
referencyjnych do oznaczenia struktur uktadéw aperiodycznych.

Dorobek naukowy autora w tym 11 publikacji, 33 wystgpienia konferencyjne, udziat w 3
projektach badawczych oraz wyniki uzyskane na 2 stazach zagranicznych oceniam bardzo
wysoko.

W zwiagzku z powyzszym wystepuj¢ o wyrdznienie rozprawy mgr inz. R. Strzalki.

Wroctaw 2015.09.15
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Prof. df hab Adam Pietraszko.



