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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr Malgorzaty Wierzbowskiej
pt ., Wiasnoéci nowoczesnych materialéw otrzymane z pierwszych zasad oraz wkiad w
rozwoj metod obliczeniowych”

Rozprawa habilitacyjna dr Malgorzaty Wierzbowskiej pt WWlasnosei nowoczesnych
materialéw otrzymane z pierwszych zasad oraz wklad w rozwdj metod obliczeniowych”
zawiera dwanaécie publikacji poswigconych obliczeniom z pierwszych zasad wihasnoéei ukladow fazy
stalej oraz podstawom obliczen z pierwszych zasad dla fazy skondensowanej. Prace te zawieraja
obliczenie dotyczace polprzewodnikéw, nadprzewodnikow, ukladdw nanowymiarowych, w tym
fullerenéw, nanodrutow metali oraz warstw grafenu. Ta ostatnia praca dotyczy nie wlasnosei grafenu,
lecz jego wzrostu metoda VPE przy uzyciu argonu, co bylo zwigzane z badaniami w ramach projektu
Sicmat. Prace te zawieraja imponujaco szeroki zakres zainteresowan, polprzewodniki, nadprzewodniki
i uklady nanowymiarowe. Prace te sa opublikowane w renomowanych czasopismach, w tym 5 w
Physical Review B, oraz po jednej w Journal of Applied Physics, Chemical Physics, Computer
Physics Communications, Journal of Physics Condensed Matter, The European Physical Journal B,
Physical Chemistry Chemical Physics, oraz Journal of Physics B: Atomie, Molecular and Optical
Physics. Nalezy podkreslic, ze dr Wierzbowska jest jedynym autorem trzech z tych prac, w pigeiu
pracach jest dwu autoréw, natomiast w czterech jest trzech autordw. W 10 pracach jest pierwszym
autorem, natomiast w dwu pozostatych jest dwu autoréw. Dorobek ten zostal osiagnigty w latach
2004-2014, a wiee w ciggu 10 lat. Jakos$¢ publikacji i autorstwo stanowi, wige wystarezajacy podstawe
do przeprowadzenia rozprawy przyznajace] stopieii doktora habilitowanego z fizyki.

Malgorzata Wierzbowska jest autorkg czterech prac przed obrong pracy doktorskiej oraz 17
prac po obronie spelnia, wige wymogi stawiane kandydatom do stopnia doktora habilitowanego.
Liczba prac nie jest imponujaca, gdyZ jest to 17 prac na 14 lat, a wige jedna publikacja na rok. Nie jest
to w zadnym wypadku zadowalajace, nalezy podkreslié, ze sa to w ogromnej wiekszosei prace
publikowane w czasopismach o wysokim czynniku oddziatywania (impact factor), co wplywa
pozytywnie na ogdlna oceng jej dorobku naukowego. Liczba cytowan 210, w tym 174 bez
autocytowan nie jest zbyt imponujaca, lecz jest to typowa sytuacja dla prac teoretycznych, gdzie
eytuje sie tylko wyniki o duzym znaczeniu dla innych prac. W sumie pod wzgledem statystycznym
nalezy oceni¢ dorobek dr Wierzbowskiej, jako niezly, jednak te prace maja stosunkowo niewiele
zwigzku z fizyka do$wiadezalng, co charakteryzuje chyba caloksztalt jej deziatalnodci naukowej.
Wydaje sig, Ze nalezaloby zwrdcié wigksza uwagg na ten aspekt dzialalnodci w przyszlosei i
radykalnie zmieni¢ typ dzialalnosei, bo na pewno nie jest to dobra sytuacja. Dodatkowo te prace 83 z
réznych dziedzin, co powoduje, Ze nie ma istotnego zwigzku pomigdzy nimi.

Pierwszym problemem naukowy omawianym w rozprawie sg wlasnodci potprzewodnikow
potmagnetycznych, a w szezegdlnosei GaMnAs i GaMnN, ktorym sa poswigeone dwie prace ([1] i
[2]). Pierwsza nich podejmuje problem domieszki manganu w GaAs i GaN. Autorzy postuguja ie
pakictem Siesta, w ktorym zostala przez nich wprowadzona poprawka U do kodu DFT. Autorzy
identyfikuja rozne stany manganu w tych pélprzewodnikach i okreslaja sprzezenie z dziurg, jako
prowadzace do uporzadkowania ferromagnetycznego jonéw Mn. Wyjadniaja to silng hybrydyzacig p-d
prowadzaca do rozszezepienia spinowego pasma walencyjnego. Ponadto ajduja rézne stany jonu
Mn w GaAs i GaN oraz wskazujg na rd2ny zasieg sprzeZenia ferromagnetycznego pomigdzy Mn w
tych polprzewodnikach: diugi w GaAs i krdtszy w GaN. Wskazuja na anizotropowy charakter
sprzezenia magnetyeznego w GaN. W pdZniejszej pracy autorzy otrzymuja dodatkowe wyniki
uwzgledniajace przyblizenia rozwinigte w ciagu 10 lat (PSIC oraz bazy MLWF), co prowadzi do




wynikéw dotyczacych lokalizacji funkeji dziur w polprzewodnikach o niskich skladach Mn.
Wykazuja, Ze funkeje dziur sg zdelokalizowane w calej objetosci dla niskich koncentracji Mn,
natomiast dla wyzszych lokalizujag sig w kompleksie Mn-As.

Kolejne trzy prace {[31, [[4] i [5]) sa poswigcone zagadnieniom domieszki renu w krzemie, co
spowodowane bylo informacjami na temat ferromagnetyzmu w polprzewodniku w temperaturze
pokojowej, w tym przypadku krzemu domieszkowanego renem. Pierwsza praca z serii ([3]) jest
poswigcona wiasnosciom domieszki renu w krzemie badanym za pomoca wersji PW przyblizenia
GGA. Dla uwzglednienia poprawek korelacyjnyeh poprawka U byla réwniez zastosowana w tej pracy.
W pierwszej czesei pracy rézne pozycje atomu renu wo sieci krzemu byly badane, w tym
podstawieniowa (8), miedzywezlowa w weéle o symetrii tetragonalnej (1) i heksagonalnej (H),
podstawieniowej z obecnodeia krzemu w pozycji migdzyweztowej tetraedrycznej (E) oraz w polozeniu
dwu-wakansyjnym (D). Najbardziej stabilne poloZenie jest w pozycji podstawieniowej, natomiast
polozenie migdzywgzlowe tetraedryczne ma energic wyzsza o 0.24 eV, co prowadzilo autoréw do
wniosku Ze obydwa polozenia wystepuja w krzemie. Pozostale 3 konfiguracie majg energic wyzsza o
ponad | eV, wige w zasadzie rzadko wystgpuja w rzeczywistych krysztalach krzemu. Autorzy
komentuja wklad relaksacji do energii tworzenia, ktory jest réiny dla réznych konfiguracii. Zakladam
7e energie tworzenia uwzgledniajg te zmiany. Autorzy identyfikujg magnetyczne konfiguracje S, H i
D. Wykazujg Ze wychwyt elektronu moze depolaryzowal domieszke podstawieniows, co zachodzi w
typie n. W typie p mozliwe jest ze konfiguracja 1 jest bardziej stabilna, lecz jest nieaktywna
magnetycznie. Pozostale konfiguracje nie grajg istotnej roli ze wzgledu na wysokie energie tworzenia.
W zasadzie magnetyczna jest, wige odmiana typu p krzemu domieszkowanego renem. Kolejne dwie
prace z tego cyklu sg autorstwa dr Wierzbowskiej wylgcznie i dotycza pewnych aspektoéw tego
zagadnienia. Pierwsza z nich dotyczy oddzialywania pary domieszek podstawieniowych renu, tzn. w
konfiguracji § z poprzednicj pracy. W pracy zostaly uzyte obliczenia ab initio do okreslenia wielkoscei
catek wymiany ktore uzyte zostaly w symulacjach Monte Carlo do okreslenia whasnosci
magnetycznych w  skoficzonyeh temperaturach. Okre$lone zostaly temperatury dla  réznych
koncentracji, przy czym w koncentracjach rzedu 7% (GGA) lub 3% (GGA+U) sa to temperatury
pokojowe. Kolejna praca jest rowniez poswigcona temu zagadnieniu, z tym Ze rozszerzono zakres
obliczen na pary w ktérych jeden lub obydwa atomy renu sa w pozycjach miedzywezlowych.
Okreslono ze domieszka w pozycji (1) jest magnetyczna na skutek zmiany energii standw domieszki
wizgledem pasm. Pary mieszane maja znikajgcy moment magnetyczny, dla uzyskania magpetyzmu
potrzebne jest, wige uzyskiwanie par jednego typu. Deklaruje si¢ ze domieszkowaniem krzemu mozZna
uzyska¢ wymagany typ przewodnictwa, z tym Ze proponowane koncentracie mogg sprawiaé pewne
trudnodei. Prace te wyjasniaja pewne aspekty ukladu Si-Re, w szezegdlnosei wysoka temperature
krytyezna, co stanowi istotny wklad do rozwoju badan w dziedzinie spintroniki. Inne aspekty, w tym
znikanie namagnesowania w dlugim czasie niestety pozostaja niewyjasnione.

Praca [6] podwiecona jest wlasnodciom struktury elektronowej monodrutéw palladu, niklu i
miedzi. Praca jest trudna do zrozumienia, gdyz pojawia sig pojecie monowire, ktére jest dosy¢ nowe w
literaturze. W zasadzie mozna si¢ chyba domyslaé tylko, Ze jest to drut o pojedynczej atomowej
grabosei (wyjasnione to jest w autoreferecie). Dodatkowq trudnosé sprawia fakt, ze nie ma atomowego
schematu badanej struktury! Praca zawiera studium zaleinodei struktury pasmowej ukfadu od
amplitudy parametru U od 0 do 9eV. Naturalnie powoduje to znany efekt przesunigeia pasm i
powstania przerwy dla wysokich wartodei U. Autorzy studiujg rowniez wlasnodei magnetyczne tych
drutow wskazujae, Ze np. magnetyzm w drutach Pd jest regulowany przez transfer fadunku pomiedzy
pasmami s i d, na co wplywajg efekty korelacyjne. Ponadto autorzy badaja wlasnosci mechaniczne w
tym potozenia réwnowagi i punkty przelamania. Ogélnie mam trudnosei z oszacowaniem znaczenia
fizycznego tych wynikow, ale zapewne jest ona wazna skoro byla cytowana az 25 razy.

Kolejne trzy prace ([7], [8] i [9]) byly poswiecone zjawiskom nadprzewodnictwa w metalach
w niskich temperaturach. W pracy [7] zaprezentowano nowy program dedykowany do obliczen,
oparty na metodzie funkejonatu gestosei wykonany przez dr Wierzbowska pod kierunkiem prof
Krogha. W programie wylicza si¢ energie korelacji par elektrondw poprzez wyliczenie energii
korelacji za pomocy przyblizenia faz przypadkowych (RPA). Energie kondensacji wylicza si¢ poprzez
odjecie energii pary przy znikajacym i nie znikajgcym potencjale parowania A. W kolejne pracy ci
sami autorzy obliczyli energie kondensacji dla elektronowego gazu, bez uwzglednienia fluktuacii.
Nastepna samodzielna praca byla podwigeona uwzglednieniu fluktuacji spinu i wyliczeniu temperatur



krytyeznych dla V, Mo, Ta, Pd i Nb. Pewne réznice pomigdzy wynikami obliczen oraz wynikami
pomiaréw powstaly na skutek mato dokladnych wartosei statych wymiany ze spinem oraz udrednienia
funkcji spektralnych na poziomie Fermiego.

Kolejna praca [10] zawiera wspélny element zwigzany z obecnoscia nadprzewodnictwa w
krysztatach  molekularnych  fullerendw  Cg w  sieci  regularnej centrowanej objetodciowo
domieszkowanych dziurowo, Dr Wierzbowska uzywala w tym przypadku metod chemii kwantowej
(CAS SCF), korzystajac ze wezesniejszych do$wiadezen w pracy doktorskiej. Wyniki dotyczyly
stalych oddzialywania w hamiltonianie Hubbarda dla stanu podstawowego.

Dr Wierzbowska odbyta szereg stazy zagranicznych w bardzo dobrych orodkach naukowych.
Zgodnie z tym miala sposobnosé powigkszenie swoich umigjgtnosci, o ktorych réwniez pisze w
autoreferecie. Pozwolilo to jej na prowadzenie prac naukowych wykorzystujge nabyte umiejgtnosci
zardwno w uzyskiwaniu wynikéw jak i w opracowywaniu programow do obliczed. Rokuje to dobrze
rdwnieZ na jej perspektywy pracy w przysziosei,

Przedostatnia [11] praca jest zupelnie inna, opisuje reakcje powierzchniowe zwigzane ze
wzrostem grafenu na podlozach SiC metoda CVD przy uZyciu propanu, jako Zrodla wegla. W pracy
tej obliczono energie rozpadu CsHg do CsHy oraz CiHg przez odbgezenie wodoru, a nastgpnie przez
adsorpeje produktéw rozpadu na powierzehni. Autorzy konkluduja, ze argon obecny w fazie gazowej
sprzyja reakcji osadzania grafenu. Podajg tez szereg danych, dotyezgeych barier energetycznych na
reakeje w fazie gazowej i na powierzehni SiC. Praca wnosi szereg istotnych danych dla zrozumienia
reakeji osadzania grafenu z fazy gazowej.

Ostatnia praca z cyklu [12] jest podwigcona sformulowaniu poprawek do pseudopotencjaty,
uwzgledniajacych samooddziatywanie, wyliczeniu sit i zaimplementowaniu ich w kodzie Quantum
Espresso. Pracy autorzy demonstrujg prawidlowosé otrzymanych wynikow dla szeregu zwigzkéw, w
tym ZnO, LaTiOs, YTiOs Otrzymane wyniki wskazuja, Ze otrzymany kod jest wartodciowym
narzgdziem dla modelowania wielu krysztaléw w przysziodei.

Dr Wierzbowska uzyskala swoje wyniki stosujge szereg réznych technik obliczeniowych, w
tym kilka wersji metod ab initio, metody kwantowej mechaniki statystycznej oraz Monte Carlo. S3 to
metody zaawansowane o duzym stopniu trudnoci. Otrzymane wyniki $wiadeza o tym, Ze dr
Wierzbowska dobrze opanowala te zagadnienia, i wniosta wlasny wkiad do tych metod w postaci
programow uzupelniajgeych i poprawiajacych te metody obliczeniowe.

W dokumentacji rozprawy brak jest szeregu istotnych informacji, w tym zyciorysu,
podsumowania dzialalnosei dydaktycznej, popularyzatorskiej i innych. Nie ma tez informacji na temat
realizacji grantow za wyjatkiem projekitu Sicmat. Wydaje sig e jest to zwyczajne niedopatrzenie dr
Wierzbowskiej, ale tych informacji brak co nalezy oceni¢ ujemnie. Z dokumentacji wynika, ze dr
Wierzbowska wlozyla wielu wysitku w prace nad opracowaniem nowych kodéw obliczeniowych co
bedzie stuzylo wielu innym badaczom w ich pracy naukowej. Dlatego tez nalezy pozytywnie oceni¢
jej wklad w tej dziedzinie, jako prace na rzecz spolecznodci naukowej, bardzo istotng dla wielu
badaczy.

Dr Wierzbowska brala udzial w stypendiach w wielu doskonatych osrodkach naukowych, co
nalezy oceni¢ bardzo pozytywnie.

Podsumowujge ocene dorobku naukowego dr Wierzbowskiej stwierdzam, Zze dr Wierzbowska
spelnia wymogi zwiazane z uzyskaniem stopnia doktora habilitowanego. W zwigzku z tym zgodnie z
Art. 26 Ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o stopniach naukowych i tytule naukowym (Dziennik
Ustaw Nr 65 poz. 595 wraz ze zmianami w Dziennik Ustaw z 2005 roku Nr 164, poz. 1365)
wnioskuje do Rady Naukowej Instytutu Fizyki Polskiej Akademii Nauk o dopuszezenie dr Matgorzaty
Wierzbowskiej do dalszego postepowania kwalifikacyjnego w celu nadania stopnia doktora
habilitowanego nauk fizycznych.
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