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Recenzja rozprawy doktorskiej pt.

Symulacja obraz6w mikroskopii jonowej i jej zastosowanie ilo 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 umozliwiaj4cego przeprowadzanie wieloskalowych symulacii komputerowych obraz6w

w takim mikroskopie. Zbudowany modei bezpoSrednio nawiqzuje do wynalezionego w 195L roku

przez Erwina W. Mrillera mikroskopu jonowego (w literaturze anglojQzycznej wystqpujqcego pod

nazwE Field Ion Microscope (FIM)) i do wywodzqcej siq od tego mikroskopu wsp6lczesnej tomografii

sondq atomowE ( w literaturze anglojQzycznej Atome Probe Tomography (APT). Spos6b

przeprowadzenia eksperyment6w komputerowych przez doktoranta i wyniki tych eksperyment6w

bezpo6rednio nawiqzujq do prac do6wiadczalnych profesora Andrzeja Szczepkowicza co narzucilo

dodatkowq kontrolq nad modelem teoretycznym i wla6ciwq interpretacjq wynik6w w tym bardzo

trudnym zagadnieniu fizyki jakim jest obrazowanie badanych pr6bek. Zbudowanie symulatora

mikroskopu jonowego, dalej bqdq uzywal skrdtu angielskiego FIM dla mikroskopu jonowego, wymaga

ogromnej wiedzy w zakresie fizyki ciala stalego, metod komputerowych, w tym zwiqzanych z

optymalizacj4 w 3D i bezpo6redniej korelacji z realnym eksperymentem. Wszystkie te warunki sq

spelnione w rozprawie doktorskiej. Zar6wno rozprawa doktorska i opublikowane przez doktoranta

prace mogq by6 przykladem jak powinny wyglqdai prace teoretyczne w zakresie fizyki komputerowej

w przypadku modelowania eksperymentu. Widad tutaj bardzo dobrq szkolq fizyki komputerowej grupy

profesora Czeslawa Oleksego. Oprogramowanie symulatora FIM ma aspekt praktyczny wychodz4cy

poza bezpo6rednie zastosowanie dla mikroskopii jonowej. Doktorant wspomina o mozliwo6ci uzycia

tego oprogramowania w urzqdzeniach APT do tomografii lub w innych aplikacjach gdzie trzeba

wyznaczy( pole elektryczne dla r6znej konfiguracji elektrod. Jak najbardziei zgadzam siq z sugestiq

doktoranta publikacji pelnego kodu Zr6dlowego symulatora FIM w postaci kodu Open-Source.

Uwazam Ze to bardzo dobry pomysl, szczeg6lnie w kontek6cie coraz powszechniejszego uzycia

r6znego rodzaju wyspecjalizowanych ostrzy (ang. rlps) w mikroskopach typu AFM czy STM, gdzie

metodq opracowan Eprzezdoktoranta mozna uzyd do optymalizacji ich konstrukcji ze wzglqdu na



r6zne funkcje ostrzy.

Zasadnicza czqsi rozprawy sklada siq z 5 rozdzial6wi dodatku bqdqcego opisem stworzonychpakiet6w oprogramowania, kt6re w sp6jny spos6b opisuiq realizaciq gl6wnego ceru pracy, tj.skonstruowanie tr6jwymiarowego modelu FIM.

Rozdzial 1' jest przygotowaniem swojego rodzaju warunk6w brzegowych, ksztaltow elektrod i ichrozmiar6w' do rozwiqzaf r5wnania Laplace'a pozwalajEcych na wyliczenie potencjaru i polaelektrycznego w obszarze pomiqdzy elektrodami.

Rozdzial 2' dotyczy generowania pr6bek' Bardzo zainteresowalo mnie przedstawione przez doktorantazagadnienie fasetkowan ia zakrzywionych powierzchni i wykonane odpowiednie symulacje Montecarlo w ramach modelu sos' Zdajq sobie sprawq, ze jest to bardzo trudne zagadnienie do symulacjikomputerowej' Temat rozprawy doktorskiej nie pozwolil na rozszerzenie tego rozdzialu aby napisaiwiqcej o fizyce ale byloby dobrze w tym miejscu nawiqzai do konstrukcji G. wulffa (1901r.)dotyczqcej r6wnowagowych ksztalt6w krysztalu a tym samym pozwalajqcej przewidziei ksztalt iwielkosi facetek dla r6znych wartodci indeks6w Millera. w pewnym uproszczeniu, konstrukcjawulffa sprowadza siq do za\oLeniaze odleglo6i w kierunku normalnym od wsp6rnego .rodkarozwazanego krystalitu do dowolnej zadanej powierzchniowej fasetki jest proporcjonalna do energiiswobodnej powierzchniowej (napiqcia powierzchniowego) dra tej fasetki. Jest to o ryle interesujqce zedoktorant ma model komputerowy, gdzie i tak wylicza posrednio swobodnq energiq powierzchniowE.
Dodajmy, ze metody Monte Carlo w zagadnieniach typu ,,coerseninrq,, wymagaj4 w przypadku
krysztal6w z roLnymi orientacjami (symetriami) bardzo duzych probek do symulacji i dlugich czasowsymulacji.

Rozdzial 3' jest iednym z waLmejszych w rozprawie. Dotyczy metod obliczenia pola elektrycznego wprzestrzeni mikroskopu pomiqdzy pr6bkq i ekranem. w tym celu nalezy rozwiqza(r6wnania Laplace,a
z warunkami brzegowymi zadanymi ksztaltem elektrody wewnetrznej z pr6bkq i ekranu wraz zodpowiednimi wartoSciami potencjalu elektrycznego na nich. w przypadku, szczegolnym kiedy
elektrody sE sferyczne i pr6bka jest p6lsferyczna doktorant podal rozwiqzanie analityczne dla tego
zagadnienia' kt6re tez jest pS'niej uzyte jako test uzytych metod numerycznych. w wykonaniu tego
zadania doktorant zar6wno uLywatrswojego oprogramowania i algorytm6w do dyskretyzacji
powierzchni elektrod i pr6bek jak i tetrahedryzacji Delaunaya do dyskretyzacji przesrrzeni mikroskopu
przy pomocy biblioteki retGen' Przy rozwielzywaniu rdwnania Laplace'a zastosowana zostara metoda



element6w skofczonych z wykorzystaniem biblioteki GetFEM. Du2q dokladno66 metody dalo siq

uzyskad dziqki bardzo ciekawemu pomyslowi trzykrotnego rozwiqzywania r6wnania Laplace'a w coraz

mniejszej objqtoSci i coraz wiqkszej precyzji. Dowodem poprawnodci tego podej6cia jest por6wnanie

wynik6w symulacji w szczeg6lnym przypadku rozwiqzari analitycznych.

Rozdzial 4. dotyczy bezpo6redniej symulacji obraz6w FIM poprzezwyznaczenie miejsc jonizacji

czqstek gazu obrazujEcego, wyliczenie trajektorii jon5w metodq dynamiki molekularnej, i

zarejestrowania obrazu pr6bki. Wyniki wirtualnego mikroskopu por6wnane zostaly z rzeczywistym

obrazem FIM.

Rozdzial 5. to dyskusja wynik6w symulacji komputerowych potwierdzajqca jak wazny poznawczo jest

wirtualny model mikroskopu FIM.

Doktorant, poza samym faktem zbudowania bardzo efektywnego oprogramowania dla mikroskopii

FIM, uzyskal kilka waznych praktycznych wynik6w, m.in. :

(i) pokazal ze deformacje obraz6w FIM powierzchni badanych krysztal6w mogE byi tak duze ze

uniemozliwiaj q uZycie powsz echnie stos owanej metody geometrii rzutowej,

(ii) na przykladach pokazal przy pomocy modelu teoretycznego mozliwoSci blqdnej interpretacji

wynik6w doSwiadczalnych obraz6w FIM (przyklad dw6ch podw6jnych krawqdzi),

(iii) zbadal wplyw powierzchni pr6bki i ksztaltu elektrod mikroskopu na deformacjq obrazu pr6bki,

(iV) jest mozliwo6i wykorzystania optymalizacji obrazu pr6bki z symulacji komputerowej do wsparcia

analizy rzeczywistych obraz6w FIM.

(V) pokazana zostala mozliworii uZycia autorskiej metody wirtualnego mikroskopu FIM do szybkich

symulacji w metodzie tomografii APT.

Uwazam, Le rozprawa spelnia ustawowe warunki stawiane przed rozprawami doktorskimi. Wyniki

pracy doktoranta istotnie wplywajq na pelniejsze rozumienie zagadnienia mikroskopii FIM i wnoszE

nowe mozliwodci pelniejszej interpretacji obraz6w FIM jak i pozwalajq na uog6lnienie uZytej

metodologii do ulepszenia obecnie stosowanego oprogramowania w tomografii APT.

Proszq o dopuszczenie rozprawy doktorskiej do dalszych etap6w przewodu doktorskiego.
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