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Opinia o rozprawie doktorskiej mgr Dawida Maciazka
pod tytulem:

sBadanie efektéow morfologicznych podczas bombardowania

powierzchni atomami oraz klastrami o energiach keV-owych?”

Rozprawa doktorska Dawida Macigzka powstala na Uniwersytecie Jagiellonskim, na Wydziale
Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej, pod kierunkiem prof. dr. hab. Zbigniewa Postawy.
Rozprawa stanowi podsumowanie siedmiu artykuldw naukowych powstalych w latach 2016-2020,
w  ktorych Doktorant jest wspolautorem. Do rozprawy zostaly dolgezone o$wiadezenia
wspofautorow wraz z okresleniem ich wkladu, a takze jasno opisany wklad samego Doktoranta.
Wigkszos¢ publikacji powstata we wspolpracy z bardzo dobrymi o$rodkami naukowymi z
zagranicy. Dawid Macigzek jest pierwszym autorem w dwu publikacjach, w pozostalych figuruje
na drugim lub trzecim miejscu. Wszystkie publikacje pochodza z bardzo dobrych czasopism o
wysokich wspotezynnikach wplywu (impakt faktorach). Sg to czasopisma o szerszym zasiegu, jak
Physical Review czy Journal of Physical Chemistry, albo bardziej specjalistyczne, jak Journal of
American Society of Mass Spectrometry czy Nuclear Instruments and Methods in Physics
Research B.

W oswiadczeniu Doktoranta o wspolautorstwie publikacji figuruje zawsze ,,zaprojektowanie
oraz przeprowadzenie symulacji komputerowych metoda dynamiki molekularne]” oraz
»przeprowadzenie analizy wynikow symulacji...”, a takze dyskusja wynikow. W szesciu pracach
Pan Macigzek stwierdzil, ze bral ,,udzial w pisaniu cze$ci manuskryptu dotyczgcej modelowania”
natomiast w pracy opublikowanej w Analytical Chemistry stwierdza, ze pisal manuskrypt. W tej
samej pracy okreslit tez swoj wklad jako ,stworzenie koncepcji modelu”. Wyrdznia to wiec te
publikacje jako najbardziej bezposrednio zwigzang z rozprawg doktorska i w pewnym stopniu

podsumowujacy calg rozprawe.



Dawid Macigzek przygotowal swoja rozprawe w jasny | przejrzysty sposob. W swoim
przewodniku po publikacjach stanowigcych wklad do doktoratu zawarl kroiki wslep
przedstawiajgcy zagadnienie badawcze rozprawy oraz jej kontekst naukowy. Udalo mu si¢ w
sposob kompaktowy, ale bardzo tresciwy opisa¢ metode obliczeniows bedgca podstawowym
narzgdziem jego pracy badawczej. Zagadnienie badawcze czyli proba okreslenia zwiazku
morfologii probki z bombardowaniem pociskami atomowymi i klastrowymi to wazny i aktualny
problem wspofczesnej fizyko-chemii powierzchni. Ciekawym pomyslem Jest podejscie do tematu
z ,,0bu stron” czyli zbadanie wplywu morfologii powierzchni na efekty bombardowania, a takze
wptywu bombardowania na morfologie.

Doktorant wykorzystat w swych obliczeniach program LAMMPS, posiadajacy dobrze
ugruntowang pozycje wsrdd specjalistow od dynamiki molekularnej (MD). Algorytm programu
wymaga ogromnych mocy obliczeniowych, a realizacja obliczen zalezy od warunkow
brzegowych, z ktdrych decydujgca jest ilosé atomow uwzglednianych w'symulacji. Wykorzystane
rozmiary probki do modelowania miaty rozmiary rzedu dziesigtek nanometrow, co oznacza kilka
miliondw uwzglednionych atomow. Inne warunki brzegowe sg rownie istotne, na przyktad
okreslenie ksztaltu obszaru, dla ktorego jest przeprowadzana symulacja. Doktorant skorzystal tu z
metod opracowanych wezesdniej w grupach prof. Postawy i prof. Garisson. W metodzie MD wazny
jest dobér odpowiednich potencjatow oraz ich parametryzacja. Te wykorzystane w obliczeniach
mgr Macigzka byly standardowe dla poszezegdlnych prabek, a efekty ich zastosowania zostaly
sprawdzone przez poréwnanie z wynikami eksperymentu.

Drugi rozdzial rozprawy zostal poswiecony omowieniu poszczegdinych  publikacji
skfadajgcych si¢ na prace doktorska. Dla kazdej z nich oméwienie podzielono na trzy akapity:
motywacja, metodologia i wnioski. Przedstawione omowienie publikacji jest dobrze
przygotowane, Doktorant wybral najwazniejsze wyniki nie ograniczajgc sig do prostego
streszczenia. Wykazane jest tez powigzanie poszezegdinych prac. Podano tez podstawy
formalizmu krateru oraz symulacji Monte Carlo co ulatwia $ledzenie omdwienia grupy prac
dotyczacych wpltywu bombardowania na morfologic. Jedyny problem w lej czescl rozprawy Lo
btedna numeracja rysunkow, ktéra znalazia sie w tekscie na sfronie 31.

Doktorant umiedcil w tytule rozprawy zwigzek efektow bombardowania powierzchni z jej
morfologia. To rzeczywiscie, oprocz metody obliczeniowej, wspdlny mianownik wszystkich prac.
Jednak warto podkresli¢, ze w publikacjach pojawia si¢ szereg innych zagadnien badawczych o
duzym znaczeniu dla fizyko-chemii powierzchni. Jednym z nich jest modelowanie profili
glebokosciowych.  Ograniczenia mozliwodci  obliczeniowych spowodowaly koniecznosé
zastosowania réwnania adwekeji-dyfuzji zaproponowanego przez Tuccitto. Zaproponowana
metodologia parametryzacji na podstawie symulacji, ale tez przy wykorzystaniu danych
eksperymentalnych okazata sie skuteczna dla uktadu NiCr, a takze dla polistyrenu na podtozu

krzemu, gdzie dodatkowo wilaczono reakcje chemiczne. Dla tych ukfadéw udalo sig dobrze



odtworzy¢ zaleznosci profili od typu wigzki, a takze w przypadku polistyrenu zbadaé efektywnosé
dziatania czasteczek NO redukujacych proces sieciowania na jego powierzchni.

Ciekawy i trochg odrgbny problem zostat zbadany w pracy dotyczgcej dysocjacji wigzan C-O
podczas bombardowania przy wykorzystaniu wiazki (CO;),'. Zastosowanie symulacji metodg
obliczen dynamiki molekularnej pozwolilo na pokazanie dlaczego nastepuje fragmentacja molekul
CO;, mimo ze energia kinetyczna na molekule byla mniejsza niz energia dysocjacji. W tym
przypadku tez okazalo sie, ze morfologia powierzchni ma istotny wplyw na wyniki. Zbadano
zarowno efekt dla plaskiej powierzchni Au, jak i chropowatej Ag.

Formowanie morfologii powierzchni to gtowne zagadnienie pozostalych prac. Wykorzystano
tu formalizm funkcji krateru, ktorego istota jest dosé¢ zlozone réwnanie ruchu, w ktérym trzeba
uwzgledni¢ wiele efektow aby uzyska¢ miedzy innymi informacje, czy beda indukowane struktury
powierzchniowe takie jak riple, czy tez nastapi wygtadzanie powierzchni. Dla tych prac metoda
dynamiki molekularnej zostata poréwnana z metoda Monte Carlo, rozwijang w grupie prof.
Hoblera z Wiednia. Ciekawe jest, ze stosowana przez Doktoranta metoda symulacji, jako oparta
na bardziej podstawowych zalozeniach posiuzyta do sprawdzenia jakosci obliczen metoda Monte
Carlo i pozwolita na wprowadzenie do niej poprawek zwigkszajacych dokiadnosé obliczen
wspotezynnikéw rozpylania. Ciekawym wynikiem jest wprowadzenie szorstkosci powierzchni
symulowanej metodg MD do obliczen Monte Carlo. Mimo, ze badania te zostaly wykonane dla
powierzchni modelowych, jak krystaliczny, czy amorficzny krzem, to mozna sie spodziewaé, ze
uzyskane wyniki bgdg wykorzystane na przyklad podezas wytwarzania réznych nanostruktur przy
uzyciu zogniskowanych wigzek jonowych.

Mgr Macigzek zdaje sobie sprawe, ze stosowane przez niego metody symulacji, zwlaszcza te
bazujace na funkcji krateru s oparte na zlozonych matematycznych modelach i zmudnych
obliczeniach wigc pokusil si¢ o sformutowanie intuicyjnego modelu modyfikacji powierzchni
przez klastrowe wigzki jonowe (praca w Analytical Chemistry). Zadajgc pytanie jaki jest efekt
transferu masy w poblizu powierzchni na jej topografie byl w stanie uzyskac proste zalezno$ci
tego transferu od kata padania wiazki. Wybral wigzki Arge o energiach od 15-30 keV oraz
podfoze krzemu i zlota. Wyniki zostaly poréwnane z ekspérymcntalnymi obrazami uzyskanymi
metodg AFM. Uzyskano konkretne wartosci kata padania wigzki nazwane kgtem krytycznym,
rozdzielajgce obszary dla ktorych nastepuje wygladzanie powierzchni oraz rozbudowa
nanostruktur. Jest to bardzo wazny wynik, mimo, ze wedtug autoréw moze by¢ zastosowany tylko
dla klastrow, gdyz dla atomowych pociskéw efekt rozpylania nie moze by¢ pominiety.

Waznym wynikiem publikacji wlaczonych do rozprawy jest pokazanie rezultatow symulacji
dla konkretnych wartosci parametréw wiazki takich jak kgt padania, rodzaj i rozmiar pocisku,
czgsto dla roznych podlozy. Takie wyniki mogg byé zastosowane podczas realizacji
eksperymentow i by¢ wykorzystane do wytwarzania nanostruktur czy optymalizacji procesu

profilowania glgbokodciowego.



Dawid Macigzek wykazal w swojej rozprawie doktorskiej, ze znakomicie opanowal metody
symulacji metodg dynamiki molekularnej, potrafi odpowiednio dobra¢ warunki brzegowe i
parametry do danego zagadnienia. W zestawie publikacji wlaczonych do rozprawy pojawia sie
duzy zestaw wigzek jonowych, wlaezajac w to takie, jak rzadko uzywane (CO2),™. Szerokie jest
tez spektrum bombardowanych powierzchni. Dla osoby wykonujacej symulacje oznacza to
koniecznodé  wiasciwego przygotowania  kazdego  modelowania, dopasowanego  do
rozwigzywanego problemu,

Uwazam, ze oparta na siedmiu publikacjach rozprawa doktorska mgr Dawida Maciazka
zawiera bardzo duzo wartosciowych wynikow naukowych i wnosi istotny wkiad w zrozumienie
procesow zachodzacych podczas bombardowania powierzchni wigzka jonows.

Stwierdzam, ze rozprawa mgr Dawida Macigzka spelnia wymogi stawiane rozprawom

doktorskim i wnioskuje o dopuszezenie Doktoranta do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.



