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Recenzja rozprawy doktorskiej pt.
Symulacja obrazéw mikroskopii jonowej i jej zastosowanie do ostrzy wolframowych pokrytych
fasetkami

Daniela Niewieczerzala.

Przedstawiona do recenzji praca doktorska ma charakter teoretyczny i dotyczy

opracowania modelu polowego mikroskopu jonowego i zbudowania odpowiedniego interfejsu
programowego umozliwiajacego przeprowadzanie wieloskalowych symulacji komputerowych obrazow
w takim mikroskopie. Zbudowany model bezposrednio nawigzuje do wynalezionego w 1951 roku
przez Erwina W. Miillera mikroskopu jonowego (w literaturze anglojezycznej wystepujacego pod
nazwg Field Ion Microscope (FIM)) i do wywodzacej sie od tego mikroskopu wspotczesnej tomografii
sonda atomowa ( w literaturze anglojezycznej Atome Probe Tomography (APT)). Sposdb
przeprowadzenia eksperymentéw komputerowych przez doktoranta i wyniki tych eksperymentow
bezposrednio nawigzuja do prac do$wiadczalnych profesora Andrzeja Szczepkowicza co narzucito
dodatkowsa kontrole nad modelem teoretycznym i wlasciwa interpretacje wynikéw w tym bardzo
trudnym zagadnieniu fizyki jakim jest obrazowanie badanych prébek. Zbudowanie symulatora
mikroskopu jonowego, dalej bede uzywat skrétu angielskiego FIM dla mikroskopu jonowego, wymaga
ogromnej wiedzy w zakresie fizyki ciata stalego, metod komputerowych, w tym zwigzanych z
optymalizacjg w 3D i bezposredniej korelacji z realnym eksperymentem. Wszystkie te warunki sg
spelnione w rozprawie doktorskiej. Zaréwno rozprawa doktorska i opublikowane przez doktoranta
prace moga by¢ przyktadem jak powinny wygladac prace teoretyczne w zakresie fizyki komputerowej
w przypadku modelowania eksperymentu. Widac tutaj bardzo dobrg szkote fizyki komputerowej grupy
profesora Czestawa Oleksego. Oprogramowanie symulatora FIM ma aspekt praktyczny wychodzacy
poza bezposrednie zastosowanie dla mikroskopii jonowej. Doktorant wspomina o mozliwosci uzycia
tego oprogramowania w urzadzeniach APT do tomografii lub w innych aplikacjach gdzie trzeba
wyznaczy¢ pole elektryczne dla réznej konfiguracji elektrod. Jak najbardziej zgadzam sig z sugestia
doktoranta publikacji pelnego kodu zrédlowego symulatora FIM w postaci kodu Open-Source.
Uwazam ze to bardzo dobry pomys}, szczegolnie w kontekécie coraz powszechniejszego uzycia
réznego rodzaju wyspecjalizowanych ostrzy (ang. tips) w mikroskopach typu AFM czy STM, gdzie

metode opracowang przez doktoranta mozna uzy¢ do optymalizacji ich konstrukcji ze wzgledu na



rézne funkcje ostrzy.
Zasadnicza czes¢ rozprawy sktada sie z 5 rozdzialéw i dodatku bedacego opisem stworzonych
pakietéw Oprogramowania, ktére w spojny sposéb Opisujg realizacje gléwnego celu pracy, tj.

skonstruowanie tréjwymiarowego modelu FIM.

Rozdziat 1. jest Przygotowaniem swojego rodzaju warunkéw brzegowych, ksztattéw elektrod i ich
rozmiaréw, do rozwigzan réwnania Laplace'a pozwalajgcych na wyliczenie potencjahu i pola

elektrycznego w obszarze pomiedzy elektrodami.

Rozdziat 2. dotyczy generowania prébek. Bardzo zainteresowato mnie przedstawione przez doktoranta
zagadnienie fasetkowania zakrzywionych powierzchni i wykonane odpowiednie symulacje Monte
Carlo w ramach modelu SOS. Zdajg sobie sprawe, ze Jest to bardzo trudne zagadnienie do symulacji
komputerowej. Temat rozprawy doktorskiej nie pozwolit na rozszerzenie tego rozdziah aby napisa¢
wiecej o fizyce ale byloby dobrze w tym miejscu nawigzac¢ do konstrukcji G. Wulffa (1901r.)
dotyczacej rownowagowych ksztaltow krysztatu a tym Samym pozwalajacej przewidzie¢ ksztalt i
wielko$¢ facetek dla réznych wartosci indeksgw Millera. W pewnym uproszczeniu, konstrukcja
Wulffa sprowadza sie do zalozenia ze odleglo$¢ w kierunky normalnym od wspolnego érodka
rozwazanego krystalitu do dowolnej zadanej powierzchniowej fasetki Jest proporcjonalna do energii
swobodnej powierzchniowej (napiecia powierzchniowego) dla tej fasetki. Jest to o tyle interesujace ze
doktorant ma mode] komputerowy, gdzie i tak wylicza posrednio swobodng energie powierzchniowa.
Dodajmy, ze metody Monte Carlo w zagadnieniach typu »Coarsening” wymagaja w przypadku
krysztatléw z réznymi orientacjami (symetriami) bardzo duzych prébek do symulacji i dhugich czaséw

symulacji.

Rozdzial 3. jest jednym z wazniejszych w rozprawie, Dotyczy metod obliczenia pola elektrycznego w
przestrzeni mikroskopu pomiedzy prébka i ekranem, W tym celu nalezy rozwigzaé réwnania Laplace'a
z warunkami brzegowymi zadanymi ksztaltem elektrody wewnetrznej z prébka i ekranu wraz z
odpowiednimi warto§ciami potencjatu elektrycznego na nich. W przypadku, szczegélnym kiedy
elekirody sg sferyczne i probka jest pétsferyczna doktorant podatl rozwigzanie analityczne dla tego
zagadnienia, ktére tes jest pézniej uzyte jako test uzytych metod numerycznych. W wykonaniu tego
zadania doktorant zaréwno uzywat swojego oprogramowania i algorytméw do dyskretyzacji
powierzchni elektrod i prébek jak i tetrahedryzacji Delaunaya do dyskretyzacji przestrzeni mikroskopﬁ

przy pomocy biblioteki TetGen. Przy rozwigzywaniu réwnania Laplace'a zastosowana zostata metoda



elementéw skoniczonych z wykorzystaniem biblioteki GetFEM. Duzg doktadnos$é metody dalo sie
uzyska¢ dzieki bardzo ciekawemu pomystowi trzykrotnego rozwiazywania réwnania Laplace'a w coraz
mniejszej objetosci i coraz wiekszej precyzji. Dowodem poprawnosci tego podejscia jest poréwnanie

wynikéw symulacji w szczegdlnym przypadku rozwigzan analitycznych.

Rozdziat 4. dotyczy bezposredniej symulacji obrazéw FIM poprzez wyznaczenie miejsc jonizacji
czastek gazu obrazujacego, wyliczenie trajektorii jonéw metoda dynamiki molekularnej, i
zarejestrowania obrazu probki. Wyniki wirtualnego mikroskopu poréwnane zostaly z rzeczywistym

obrazem FIM.

Rozdziat 5. to dyskusja wynikéw symulacji komputerowych potwierdzajaca jak wazny poznawczo jest

wirtualny model mikroskopu FIM.

Doktorant, poza samym faktem zbudowania bardzo efektywnego oprogramowania dla mikroskopii
FIM, uzyskat kilka waznych praktycznych wynikéw, m.in. :

(i) pokazal ze deformacje obrazow FIM powierzchni badanych krysztaléw mogg by¢ tak duze ze
uniemozliwiajg uzycie powszechnie stosowanej metody geometrii rzutowej,

(i) na przyktadach pokaza} przy pomocy modelu teoretycznego mozliwosci blednej interpretacji
wynikéw doswiadczalnych obrazéw FIM (przykiad dwdch podwojnych krawedzi),

(iii) zbadal wplyw powierzchni probki i ksztattu elektrod mikroskopu na deformacje obrazu prébki,
(iV) jest mozliwo$¢ wykorzystania optymalizacji obrazu prébki z symulacji komputerowej do wsparcia
analizy rzeczywistych obrazéw FIM.

(V) pokazana zostala mozliwo$¢ uzycia autorskiej metody wirtualnego mikroskopu FIM do szybkich
symulacji w metodzie tomografii APT.

Uwazam, 7e rozprawa spetnia ustawowe warunki stawiane przed rozprawami doktorskimi. Wyniki
pracy doktoranta istotnie wptywajg na pehniejsze rozumienie zagadnienia mikroskopii FIM i wnosza
nowe mozliwosci pelniejszej interpretacji obrazéw FIM jak i pozwalajg na uogélnienie uzytej

metodologii do ulepszenia obecnie stosowanego oprogramowania w tomografii APT.

Prosze o dopuszczenie rozprawy doktorskiej do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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