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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. inz. Macieja Chodynia
pt. ,,Uogolniony zbiér Penrose’a w analizie strukturalnej
kwazikrysztalow dekagonalnych”

Walter Steurer w swojej publikacji z konca 2017 r. (Acta Cryst. A74,2018, 1-11) pisze,
ze cho¢ od momentu ukazania si¢ pierwszej publikacji o kwazikrysztatach — w roku 1984 —
minely 34 lata, i jestesmy bogatsi o ok. 11 000 prac poswieconych tym materiatom, to liczba
struktur rozwigzanych w sposéb zadowalajacy wynosi ok. 20, co stanowi mniej niz potowe
liczby wszystkich znanych stabilnych kwazikrysztatdéw (ok. 50). Jedng z trudnosci w
ilo$ciowym udoktadnieniu struktur kwazikrysztatéw jest okreslenie uporzadkowania dalekiego
zasiggu, a wiec wybdr konkretnego tilingu opisujacego analizowany kwazikrysztat.

Mgr inz. Maciej Chodyn przedstawit do recenzji rozprawe doktorska poswigcong probie
uzyskania nowych mozliwosci obliczeniowych pomocnych w udokiadnianiu struktur
kwazikrysztatléw dekagonalnych. Za cel pracy postawit sobie wykorzystanie tzw. uogélnionego
zbioru Penrose’a do opisu tilingu, wyprowadzenie wzoru na czynnik struktury dowolnie
dekorowanego uogolnionego zbioru Penrose’a, i wreszcie zastosowanie go w udokladnieniu
struktury konkretnego kwazikrysztatu. Cel ten w duzym stopniu z sukcesem zrealizowat.

Rozprawa zostata przygotowana w postaci maszynopisu i opiera si¢ na przynajmniej
dwdch publikacjach Doktoranta z jego dorobku publikacyjnego liczacego ogdtem 5 pozycji.

Rozprawa sktada sie (zgodnie z numeracja rozdzialéw zastosowang w maszynopisie):



0. ze wstepu zawierajacego bardzo krotkie wprowadzenie do problematyki kwazikrysztatow
i ich opisu przy pomocy zbioru Penrose’a, a takze prezentujacego motywacje Doktoranta
i cel pracy (4 strony),

1. z rozdzialu omawiajacego podejécie do konstrukeji i opisu teoretycznego kwazikrysztatu
jednowymiarowego zbudowanego w oparciu o cigg Fibonacciego, w tym opis przy
pomocy komorki sredniej (11 stron),

2. z rozdziatu opisujacego tiling przy pomocy rombowego zbioru Penrose’a, konstrukcje
zbioru metoda cut-and-project poprzez rzutowanie 5-wymiarowej sieci regularnej na
dwuwymiarows przestrzen fizyczng oraz wyprowadzenie formuty na czynnik struktury
nieudekorowanego zbioru Penrose’a (20 stron),

3. z rozdzialu wprowadzajgcego uogélniony zbiér Penrose’a (8 stron)

4. z rozdziatu opisujacego sposéb wyprowadzenia wzoru na czynnik struktury dowolnie
dekorowanego uogélnionego zbioru Penrose’a i weryfikujgcego numerycznie poprawnose
uzyskanej formuty (10 stron),

5. z krotkiego rozdziatu opisujacego konieczne modyfikacje wzoru uzyskanego w rozdziale
4, by stal sie uzyteczny w procedurze udoktadnienia struktury (3 strony),

6. z przegladu literaturowego dotychczasowych wynikéw udoktadnienia struktur
kwazikrysztatéw dekagonalnych zawierajacego krétkie informacje o 6 waznych pracach z
tej dziedziny (3 strony),

7. z rozdziahu opisujgcego udoktadnienie struktury kwazikrysztatu Alg2CuisRhao, z zastoso-
waniem procedury zaproponowanej przez Doktoranta (11 stron),

8. z 2-stronicowego podsumowania pracy,

9. z listy cytowanych prac zawierajacej 31 pozycji z lat 1974 —2015.

Duza czeéé¢ rozprawy to tradycyjny ,,wstep teoretyczny”. Nalezg do niego rozdziaty 1,
2, 3 oraz 6. Cze$¢ ta stanowi dobre wprowadzenie do problematyki kwazikrysztatow
dekagonalnych; oparta jest na wiedzy zaczerpnigtej z literatury, cho¢ Doktorant prezentuje tutaj
takze wyniki obliczen przeprowadzonych napisanymi przez siebie programami
komputerowymi i przygotowuje grunt do rozwinigcia opisu teoretycznego na uogdlniony zbior
Penrose’a. Wyniki prac wiasnych opisane sg w rozdziatach 4, 51 7.

Rozprawa jest napisana w sposob zwiezty, dos¢ poprawnym jezykiem, ktéry jednak
pogarsza sie w miare wzrostu numeru strony, osiagajagc w rozdziatach 6 i 7 poziom
upowazniajacy recenzenta do wyrazenia swojego krytycyzmu. O kilku dostrzezonych przeze
mnie uchybieniach w tym wzgledzie napisz¢ wyliczajac bledy szczegdétowe. Mozna natomiast

pochwali¢ prace za liczne, dobrze dobrane i efektowne ilustracje.
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Niewatpliwie, istotg prezentowanej dysertacji jest przedstawiona w rozdziatach 3,415
$ciezka prowadzaca od opisu wiasciwosci uogdlnionego zbioru Penrose’a do wzoru na czynnik
struktury dla dowolnej jego dekoracji. Jest to oryginalne osiggnig¢cie Doktoranta, opublikowane
po raz pierwszy w jego pracy z 2015 r. poprzedzonej pracg dotyczacg zbioru nieudekorowanego
z 2014 r. Uogdlniony zbior Penrose’a jest w istocie nieskonczonym zbiorem mozliwych
tilingéw dekagonalnych, dla ktérych charakter uporzadkowania dalekiego zasiggu zmienia sie
w zaleznosci od parametru s przyjmujacego wartosci z przedziatu [0, 1). Zastosowanie tego
formalizmu w procesie udoktadnienia struktury moze pomdc pokonaé jeden z powaznych
problemdw w analizie strukturalnej kwazikrysztatow: trudnosci z wyborem wilasciwego tilingu
definiujacego dalekozasi¢gowy porzadek kwazikrysztatu.

Doktorant wykazat si¢ niewatpliwag sprawnoscig matematyczng wyprowadzajac ztozone
wzory na czynnik struktury uogdlnionego zbioru Penrose’a w formalizmie $redniej komdrki
elementarnej, i przystosowujac go zastosowania w udoktadnieniu struktur. Ostatecznym testem
na jego poprawnosc jest efektywnos¢ procesu udoktadnienia opisana w rozdziale 7. Doktorant
pokusit sie jednak o wstepne sprawdzenie poprawnosci otrzymanego wzoru. Uczynil to na dwa
sposoby: (i) poréwnat natezenia pikow dyfrakcyjnych obliczonych metoda sredniej komorki
elementarnej dla réznych wartosci s z wartosciami otrzymanymi metodg wielowymiarowa, dla
rombéw dekorowanych w wierzchotkach, uzyskujac zgodnosé wynikéw; (i7) pordwnat
intensywnos$ci obliczone dla nieudekorowanego zbioru Penrose’a i zbioru uogdlnionego
otrzymujac identyczne warto$ci intensywnosci dla s = 0. Przy okazji sprawdzil jak zmieniaja
sie intensywnosci refleksow ze zmiang parametru s. obserwujac niewielkie, lecz dostrzegalne
ich zmiany, prowadzgce do obnizenia symetrii klasy Lauego z 10/mmm do 10/m.

Jak napisalem powyzej kluczowa czg$cig dysertacji jest udokladnienie struktury
kwazikrysztalu Als2CuisRhzo. Mam pretensje do Doktoranta, ze dos¢ pobieznie opisat caty
proces. Nie dowiadujemy sie bowiem, czy analizowany krysztal, to ten sam egzemplarz, ktory
zmierzony i opisany zostal w pracy Kuczery, Wolnego i Steurera z 2012 r. Czy Doktorant
zmierzy! go ponownie, czy uzyt zbioru danych z tamtej publikacji? Brakuje mi w tym rozdziale
(lub w dodatku do dysertacji) tabeli zawierajacej komplet danych dotyczacych eksperymentu i
udoktadnienia, analogicznej do tabeli 1 z wyzej cytowanej pracy.

Autor uzywa w procesie udoktadnienia interior-point-algorithm, podajac co prawda
odnosniki literaturowe do niego, lecz nie informujgc nieobeznanego czytelnika, chocby
pobieznie, o jego istocie i sposobie implementacji.

Proces udoktadnienia jest prowadzony w 5 krokach. Nie wszystkie z nich sg jednakowo

wyczerpujaco opisane, co utrudnia oceng uzyskanych wynikéw. Przyjrzyjmy si¢ im kolejno.
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Jako modelu wyjsciowego uzywa Doktorant danych strukturalnych opublikowanych w
pracy Kuczery, Wolnego i Steurera z 2012 r. otrzymanych przy zastosowaniu rombowego
zbioru Penrose’a. Pierwszym krokiem obliczeniowym jest udoktadnienie parametru s przy
zablokowanych pozostatych parametrach strukturalnych. Czynnik rozbiezno$ci obniza sig
z 6.88% do 6.64%.

Drugim krokiem obliczeniowym byto uwolnienie pozycyjnych parametréw atomowych.
Czynnik rozbieznosci obnizyt sie do 6.37%, lecz rozktad atoméw na nowej powierzchni

atomowej (pojawiajacej sie w uogélnionym zbiorze Penrose’a) okazal sie niefizyczny.

(iii) Krok trzeci, zablokowanie potozen atomdw na powierzchniach poza ,,nowa” powierzchnia,

rowniez nie poprawit sytuacji.

(iv) W kroku czwartym Doktorant prébowal lepiej dobra¢ parametry algorytmu

)

udoktadniajgcego, ale i to nie doprowadzito do usunigcia zjawiska grupowania si¢ atomow
na ,,nowej” powierzchni atomowe;j.

W konsekwencji, Doktorant zdecydowal sie na jedng wspdlng dekoracj¢ dla wszystkich
rombOw, ktéra nastepnie zostata zastosowana do udokfadnienia struktury do wartosci

czynnika rozbiezno$ci wynoszacej 6.52%.

Juz na podstawie powyzszego pobieznego opisu widaé, jak trudng procedurg jest proces

udokladnienia struktury kwazikrysztatu, ktory w przypadku klasycznych monokrysztatlow jest

procedurg przebiegajacg zazwyczaj gladko. Doktorant zdaje sobie sprawe z przyczyn

napotkanych trudnosci. Wymienia wérdd nich:

(i)

(i)

,Zbytnie uproszczenie parametru dopasowania”. Czy Doktorant ma na mysli czynnik
rozbieznosci R zdefiniowany w wyrazeniu (81)? Jesli tak, to ma czesciowo racjg, cho¢
chodzi tu zapewne o funkcje minimalizowana, determinujaca zbiezno$¢ udoktadnienia,
ktora w pracy Kuczery, Wolnego i Steurera (2012) realizuje ide¢ optymalizacji Pareto
(wielokryterialnej) zawierajgc oprocz wazonego czynnika R, réwniez dodatkowe dwa
parametry zapewniajgce fizykalno$¢ rozwigzan. I tu pytanie do Doktoranta: dlaczego nie
zastosowat takiej wlasnie funkcji?

,,brak wiezéw na odlegtosci miedzyatomowe i na wspotczynniki obsadzenia zapewniajace
poprawng stechiometri¢ krysztalu”. Problem ten moze zosta¢ rozwigzany w sposob
opisany powyzej, ale mozna tez wprowadzi¢ wiezy w sposob arbitralny. Jak widzi
Doktorant implementacje takich wiezow w zastosowanym algorytmie? Ktéry ze sposobow

wydaje Mu sie lepszy?



Analizujac otrzymang struktur¢ udoktadnionego kwazikrysztalu Doktorant zwraca uwage, ze

spetnione sg reguty przylegania rombow, za wyjatkiem tych z ,,nowej” powierzchni atomowe;.

Zeby doprowadzi¢ do ich poprawnego Iaczenia sie, nalezy zaprojektowaé dla nich nowa

dekoracje, przynajmniej na krawedziach taczacych je z reszta struktury. Czy Doktorant ma

pomyst na takg dekoracje?

Na zakonczenie kilka rozmaitych, mniej istotnych uwag i spostrzezen poczynionych

przeze mnie podczas lektury rozprawy, w tym wykaz niektérych zauwazonych przeze mnie

bledoéw jezykowych, ktére nie powinny pojawic si¢ w tekscie rozprawy doktorskiej. Wykaz

przedstawie w bardzo skrétowe;j, telegraficznej formie:

na stronie 9 Doktorant pisze: ,,wspdiczesne mikroskopy elektronowe sg pomocne, jednak
nawet najwyzszej jakosci zdjecia przedstawiaja jedynie maty fragment struktury, nie
pozwalajgc na jednoznaczne okreslenie catej struktury”. Uwazam to stwierdzenie za niezbyt
trafne, bo cdz szkodzitoby operatorowi mikroskopu przesuwaé probke i uzyska¢ wtedy
obraz dowolnie duzego obszaru kwazikrysztatu. Moze powody sa jednak inne?

w bogato ilustrowanym rozdziale 7, opisujagcym przebieg udoktadnienia, Doktorant
zamieszcza rysunki 7.11 1 7.12, ale nie komentuje ich w tekscie;

Autor uzywa stowa ikozaedr pisanego przez z, podczas gdy Stownik Jezyka Polskiego PWN
zaleca pisownie z literg s — ikosaedr;

zgodnie z zasadami polskiej pisowni piszemy: wyzejwymiarowy, a nie wyzej wymiarowy;
niefizyczny, zamiast nie fizyczny; na skutek zamiast na wskutek; miedzyatomowy zamiast
miedzy atomowy;

w kilku miejscach btednie uzyty jest rzeczownik ilo$¢, zamiast liczba, kiedy chodzi o liczbe
policzalnych obiektow;

Autor popetnia sporo btedéw terminologicznych. Powinno byé: parametr sieci zamiast stata
sieci, regularny zamiast kubiczny, nadstruktura zamiast superstruktura, monokrysztat
zamiast pojedynczy krysztal, czynnik R zamiast wspolczynnik R-factor; rozszczepione
pozycje z obsadzeniem ulamkowym zamiast split positions; sktad zamiast kompozycja;
klasa Lauego zamiast symetria Lauego;

catke sie zazwyczaj oblicza, a nie wykonuje; natomiast wzoru si¢ nie oblicza,

a wyprowadza.



Metody analizy strukturalnej kwazikrysztalow sa wcigz dalekie od rutyny, co
zasadniczo rézni te dyscypline od konwencjonalnej analizy strukturalnej monokrysztatow,
zwlaszcza monokrysztatéw nieorganicznych lub matoczasteczkowych. Dlatego, dostrzegajac
te trudnosci, sadze ze do oceny wynikow analizy strukturalnej kwazikrysztalow nalezy
przyktadaé nieco inng miare. Prace nad badaniami kwazikrysztatéw wymagajg znacznej wiedzy
krystalograficznej, zdolnosci matematycznych i sprawnos$ci numerycznej, a przede wszystkim
wyobrazni. Doktorant wykazat sie wszystkimi wymienionymi cechami, i cho¢ praca
pozostawia pewien niedosyt — nie dostajemy w petni dopracowane;j i opublikowanej struktury
udoktadnianego kwazikrysztatu — to w perspektywie dalszej pracy naukowej Doktoranta mozna
sie spodziewa¢ domkniecia podjetego przez Niego problemu. |

Reasumujac: rozprawa doktorska mgr. inz. Macieja Chodynia jest solidnie wykonana
pracg teoretyczng z dziedziny analizy strukturalnej kwazikrysztatéw, dostarczajaca i testujacg
rozszerzone podejscie do opisu kwazikrysztalow dekagonalnych. Prace Doktoranta zostaty
opublikowane w bardzo dobrych lub dobrych czasopismach fizycznych badz krystalogra-
ficznych. Nie ulega wiec dla mnie watpliwosci, ze Autor wypetnil wymagania merytoryczne
stawiane rozprawom dcktorskim. Dostrzezone 1 opisane przeze mnie uchybienia
i niedoskonatosci dysertacji w niewielkim stopniu waza na ogélnie pozytywnej jej ocenie.

Moge zatem stwierdzié, ze przedlozona mi do recenzji praca spetnia warunki okreslone
w art. 13 ustawy z dnia 14 III 2003 r. o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o
stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2003, nr 65, poz. 595 z pdzn. zm.) oraz w
rozporzadzeniu Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 19 1 2018 r. w sprawie
szczegbtowego trybu przeprowadzania czynno$ci w przewodach doktorskim i habilitacyjnym
oraz w postepowaniu o nadanie tytutu profesora (Dz. U. 2018, poz. 261). Zgodnie wigc z
przyjetym trybem postepowania wynikajacym z art. 33 pkt. 1 ustawy z dnia 18 III 2011 r. o
zmianie ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym, ustawy o stopniach i tytule w zakresie sztuki
oraz o zmianie niektoérych innych ustaw (Dz. U. 2011, nr 84, poz. 455) pozytywnie oceniam
rozprawe doktorska mgr. inz. Macieja Chodynia i wnioskuj¢ o dopuszczenie Doktoranta

do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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