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Streszczenie ey Lty

Glownym celem pracy jest poznanie struktury mono- i bi-metalicznych FCC (sie¢ regularna
Sciennie centrowana) nanoczgstek i wniknigcie w podstawowe mechanizmy jej ewolucji. Analiza
wynikéw pomiaréw dyfrakcji rentgenowskiej (XRD) sugeruje, Zze nanoczastki FCC uzyskane na
drodze chemicznej najczesciej maja zfozong strukturg wielozblizniaczonych domen o perfekcyjnej
strukturze FCC i ta zlozono$¢ moze mie¢ wptyw na ich whasciwosci, np. katalityczne czy optyczne.
Wplywa ona réwnez na ewolucje temperaturows struktury. Dyfrakcyjny wglad w te elementy
nanostruktury jest nowym wynikiem pracy. Osiagnigcie tego celu w pracy jest realizowane przez
trzy podstawowe zadania: (a) zbudowanie metody analizy wielozblizniaczonych struktur FCC, (b)
wniknigcie w mechanizmy powstawania bledéw ulozenia w trzech wymiarach, i (¢) analiza
ewolucji temperaturowej tych elementéw struktury w mono- i bi-metalicznych nanokrystalicznych
prébkach. Zadania te byly realizowane przez szerokie wprowadzenie do analizy dyfraktograméw
nanoproszkowych, wynikéw symulacji atomistycznych nanoczastek FCC, obejmujacych budowe
ziozonych nanostruktur, ich relaksacj¢ energetyczng i ewolucj¢ temperaturowg w toku symulacji
dynamiki molekularnej oraz analiz¢ ewolucji obliczanych dyfraktograméw proszkowych.

W literaturze naukowej role nanoczastek metali szlachetnych w katalizie, medycynie, ogniwach
paliwowych, sensorach etc. najczgsciej analizuje si¢ zwracajac uwage na $redni rozmiar czastek
FCC, ksztalt i rozklad rozmiaréw tych czastek. Subtelna struktura nanodomenowa w objetosci
nanoczastek jest zwykle zaniedbywana. Czeéciowy w nia wglad moze oferowaé
wysokorozdzielcza transmisyjna mikroskopia elektronowa, cho¢ majgca wlasne, istotne problemy
zwigzane z transportem energii i tadunku. Odziatywanie wigzki rentgenowskiej (choé z zatozenia
stabsze) ma wptyw na ewolucje tej nanostruktury analizowang w pracy. Zaproponowang w pracy
medode mozna stosowac jako rutynowe i tatwo dostepne narzedzie analizy.

Podstawom metodologicznym analizy wielozblizniaczonych struktur FCC poswigcona jest cze$é
pierwsza pracy. Analizuje ona wplyw na proszkowy dyfraktogram rtg. zblizniaczen idealnych
nanokrysztalow (przez wprowadzenie plaszczyzny odbicia zwierciadlanego), jak i lokalnych
zblizniaczefi obecnych w znanych idealnych i zrelaksowanych energetycznie nanostrukturach jak
dekaedry czy ikozaedry lub w ich fragmentach. Mozna w ten sposéb analizowaé zaréwno efekty
zaburzenia symetrii jak i pojawienia si¢ mikronapre¢zen zwiazanych z przesunieciami atoméw z
wezlow sieci idealnej na skutek relaksacji energetycznej, np. w poblizu pigciokrotnej osi symetrii.
Wyniki rozszerzaja formalng analize Warrena z lat 60-tych ub. wieku na struktury bardziej
zdefektowane i o bigdach utoZenia roztozonych w trzech wymiarach. Zaproponowano praktyczng
metod¢ wyznaczania Sredniego rozmiaru nanodomeny oraz $redniej liczby takich nanodomen w
typowej nanoczastce FCC. Metode zweryfikowano na probkach szeregu mono- i bi-metalicznych
materialéw poréwnujgc jej wyniki z wynikami pomiaréw mikroskopowych i rozpraszania
niskokatowego promieniowania rtg.

Druga czg¢s¢ pracy poswigcona jest mechanizmom powstawania bledéw ulozenia w strukturach

FCC. Obok analizy literaturowej, zaproponowano metode generowania takich struktur w
symulacjach atomistycznych poprzez usunigcie przypadkowych atoméw struktury (tworzenie




wakancji sieciowych) w zadanym stezeniu i relaksacj¢ energetyczng calej struktury. Powyzej
pewnego progowego stgzenia wakancji struktura przechodzi w wielozblizniaczong i podlega
charakterystycznej ewolucji temperaturowej. Dyfraktogramy takich struktur s podobne do
dyfraktogramu dekaedru a struktury oferujg realny model, w ktérym mozna analizowaé zaréwno
efekt pojawienia si¢ nowych odleglosci miedzyatomowych jak i ich rozrzutu zZwigzanego z
napr¢zeniami. Struktury takie mogg np. ilustrowaé powstawanie lokalnych obszaréw o utozeniu
ptaszezyzn (111) w sekwencji struktury heksagonalnej ciasnego upakowania (HCP).

Ostatnia, trzecia cz¢$¢ pracy skupiona jest na analizie temperaturowej ewolucji struktury fazowej
i nanodomenowej bimetalicznych nanostopéw Au-Pt, makroskopowo niemieszalnych. Znane z
literatury diagramy fazowe przewiduja rozklad termiczny stopu i ewolucje struktury fazowej do
uktaddéw typu rdzen-powloka (ang. core-shell) czy typu Janus. Jednak elementarne mechanizmy Sq
w literaturze stabo opisane a wplyw struktury nanodomenowej dotychczas nie byt analizowany.
Zastosowanie opracowanej metody analizy pozwala wniknaé¢ w mechanizmy atomistyczne
ewolucji temperaturowej i zmian struktury fazowe;j.




