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Ocena osiagni¢cia naukowego dr Malgorzaty Wierzbowskiej zatytulowanego: ,,Wlasnosci
nowoczesnych materialow otrzymane z pierwszych zasad oraz wklad w rozwdj metod

obliczeniowych”.

Dr Malgorzata Wierzbowska w roku 1994 ukonczyta Uniwersytet Mikotaja Kopernika w Toruniu
zdobywajac dwa tytuly magistra w dziedzinach fizyki teoretycznej oraz fizycznych podstaw
mikroelektroniki. Na tej samej uczelni obronita doktorat z fizyki teoretycznej w 2000r. Promotorem byt dr
hab. Jan Wasilewski, natomiast tematyka doktoratu byto badanie, przy uzyciu metod z pierwszych zasad,
absorpcji tlenu i potasu na powierzchni (0001) Cr203. Od tej pory Pani dr Wierzbowska w swej
dziatalno$ci naukowej gléwnie zajmuje si¢ wykorzystywaniem metod z pierwszych zasad opartych na
teorii funkcjonatu gestosci do badania wiasnosci réznych materiatow. Wiele z jej osiagnig¢ wynika z
odbycia licznych stazy zagranicznych co z pewnoscia przyczynito si¢ do jej znacznego rozwoju
naukowego. Pani dr Wierzbowska przebywata na dlugoterminowych stazach na Ruhr-Universitaet
Bochum (Lehrstuhl fuer Theoretische Chemie - dwukrotnie), na University of Lund (Theortical Chemistry
Departnent, Chemical Center), na Uniwersytecie w Wuerzburgu (Theoretiche Physik), w Trinity College
w Dublinie (Physics Department). W latach 2003-2007 przebywata réwniez na czterech stazach w
Triescie (Katedra Materii Skondensowanej SISSA, Katedra Materii Skondensowanej ICTP, w Katedra
Materii Skondensowanej INFM, oraz Triest University). Ostatnio pracowata na Wydziale Fizyki
Uniwersytetu Warszawskiego jako adiunkt naukowy. Pracowata tam z tak znanymi fizykami jak Prof.

Stefano de Gironcoli, Prof. Erio Tosatti oraz Prof. Stefano Sanvito.

Pani dr Wierzbowska opublikowata 21 prac, w tym 17 po doktoracie. Jej prace maja 210 cytowan, a jej

indeks Hirsch’a wynosi 7, co jest dobrym wynikiem na tym etapie kariery naukowe;j.

Do oceny habilitantka przedstawila 12 swoich prac pod zbiorczym tytutem : ,,Wtasnosci nowoczesnych
materiatéw otrzymane z pierwszych zasad oraz wkiad w rozwéj metod obliczeniowych”. Prace te
opublikowane zostaty w czasopismach: Phys. Rev. B (5 prac), Cem. Phys., J. Phys. Cond. Matt., J. App.
Phys., The Europian Phys. J. B, Phys. Chemistry Chem. Phys. Oraz Comp. Phys. Comm.. Dr
Wierzbowska jest pierwsza autorkg prawie wszystkich prac (poza dwoma), w tym jedyna autorkg trzech

prac. Prace zostaly podzielone na trzy grupy: ,Magnetyzm — pélprzewodniki magnetyczne i



nanomagnetyzm”, ,Nadprzewodnictwo — wkiady elektronowe, fononowe i od fluktuacji spinowych,
parametry dla molekut C60” oraz ,,Grafen”. W czwartej, ostatniej czgsci autoreferatu autorka omowita tez

swoj wkiad w rozwoj metod obliczeniowych i programéw komputerowych.

W pierwszej czgsci dotyczacej magnetyzmu autorka omawia wyniki szesciu swoich prac. Dwie z nich

zwiazane sa z badaniami wlasnosci potprzewodnikow pétmagnetycznych (Ga,Mn)As oraz (Ga,Mn)N.

Whpisujg si¢ one w nurt badan teoretycznych prowadzonych z pierwszych zasad przez wielu autoréow
badajacych mechanizmy sprzgzen magnetycznych w polprzewodnikach pétmagnetycznych. Pierwsza z
prac (szczegdlnie wysoko cytowana) bada mechanizm sprzgzenia ferromagnetycznego w (Ga,Mn)As oraz
w (Ga,Mn)N. Jest jedna z pierwszych w ktorych autorzy wyszli poza przyblizenie lokalnej spinowej
gestosci (LSDA) stosowane wraz z poprawkami gradientowymi. Autorzy zaimplementowali nowa
woéwczas (2004 rok) metod¢ o nazwie DFT+U, w ktérej stosowane sa poprawki na oddziatywanie
Coulomb’a w silnie skorelowanych powtokach elektronowych d i f. Pozwolito to na okreslenie stanu
magnetycznego Mn w (Ga,Mn)As jako stanu @ z dziura sprzezona antyferromagnetycznie. W wyniku
catkowity moment magnetyczny wynosi 445. W przypadku (Ga,Mn)As autorzy uzyskali wynik zblizony
do uzyskiwanego poprzednio metodq LSDA - konfiguracja obsadzenia orbitali d jest bliska d
(poprzednio d*°). Uzyskano ferromagnetyczne sprzezenie w obu materialach, sprzezenie ma charakter
dalekozasiggowy, przenoszony przez dziury w GaAs oraz krotko zasiggowy w GaN, gdzie waznym
okazuje si¢ mechanizm podwdjnej wymiany. W nastgpnej pracy dr Wierzbowska wraz ze wspodtautorka
badaly krysztaly pétmagnetyczne z koncentracja domieszek Mn ponizej 1%. Uwzglednity one réwniez
pseudopotencjatowa poprawke na samoodziatywanie elektronu (pSIC) we wszystkich powlokach
atomowych (nie tylko na powloce d i f). Przeprowadzona analiza ggstoSci standow zrzutowanych na
poszczegodlne atomy wyraznie pokazata duza delokalizacje pochodzacej od manganu dziury z orbitalem o

charakterze sp3 z duzym wktadem orbitali atomowych 4p Mn.

Trzy nastgpne prace dotycza badania magnetyzmu w krzemie domieszkowanym renem. Ren jest
elementem z tej samej kolumny ukladu okresowego co Mn. Ma niska magnetyzacj¢ jako domieszka
podstawieniowa w krzemie, jednak okazato si¢ ze powoduje silne sprz¢zenie typu p-d. Autorzy szukali
najkorzystniejszej energetycznie pozycji domieszki w krysztale. Badali rowniez wplyw jej pozycji oraz
pozycji w obecnosci wakansji na koncows sil¢ sprzezenia. Pokazali, ze najkorzystniejsze energetycznie sa
pozycje podstawieniowe oraz tetragonalne migdzywezlowe. W obu wypadkach zbadali stany na poziomie
Fermiego oraz wplyw domieszkowania na koficowy stan magnetyczny. Okazato si¢, ze w przypadku Re
podstawieniowego mozliwe jest jedynie domieszkowanie typu n, a w przypadku Re miedzyweztowego
typu p. W obu wypadkach uzyskali wynik diamagnetyczny. Autorka badata réwniez energi¢ formacji par

atoméw renu oraz wplyw tworzenia si¢ par na wilasnosci magnetyczne krysztalu. Przeprowadzita



symulacje Monte Carlo w modelu Isinga uzywajac parametréw wymiany uzyskanych metodami z
pierwszych zasad w celu wyznaczenia, zaleznej od stopnia domieszkowania, temperatury krytycznej dla
fazy ferromagnetycznej. Pokazata, ze w ukladzie moga tworzy¢ si¢ domeny magnetyczne w temperaturze
duzo nizszej od krytycznej. Studiowanie tego uktadu zostato na koniec uzupetnione o zbadanie wptywu
poprawek na samoodzialywanie elektrondw na stany domieszek. Poprawki powiekszaja przerwe
energetyczng w krzemie na tyle, ze stany 3d midezywezlowego renu przesuwaja si¢ pod pasmo
przewodnictwa. Efekt ten powoduje mozliwos¢ transferu fadunku od par migdzywezlowych do par
podstawieniowych i redukcje wiasnosci magnetycznych. Autorka podaje sposéb na uniknigcie tego typu

sytuacji przez odpowiednie ko-domieszkowanie krysztatu.

W ostatniej pracy z cyklu dotyczacego magnetyzmu autorka relacjonuje wyniki badan z pierwszych zasad
wiasnosci magnetycznych nanodrutéw utworzonych z Pd, Ni i Co. Magnetyczne nanodruty mogg mieé
potencjalne zastosowanie w ukladach elektronicznych jako elementy logiczne. Ich struktura atomowa
moze by¢ stabilizowana wewnatrz innych nanostruktur. Autorzy badali efekty korelacji elektronowych
opisywanych w metodzie DFT+U oraz pSIC na wlasno$ci magnetyczne oraz transportowe nanodrutow.
Pokazali, ze uwzglgdnienie korelacji wptywa na redukcj¢ kanatéw przewodzenia po stanach d ale nie
zmienia znaczaco liczby wysoko przewodzacych kanatéw po stanach s. Pokazali tez, Zze poprawne

uwzglednienie korelacji zwigksza magnetyzacj¢ w nanodrutach Pd, za to nie ma wplywu na magnetyzacje
drutéw Co i Ni.

W czgsci autoreferatu dotyczacej nadprzewodnictwa autorka opisuje wyniki swoich badan nad
nadprzewodnictwem jednorodnego gazu elektronowego. Autorzy przedstawionych prac analizujg energig
kondensacji gazu uzywajac sformulowania teorii funkcjonatu gestosci dla nadprzewodnikow i
perturbacyjnego przedstawienia oddziatywan elektronowych. Dr Wierzbowska wraz z Jesper’em
Kroghiem napisali i udosepnili do publicznego uzytku program komputerowy stuzacy do parametryzacji
funkcjonatu korelacyjno-wymiennego. Program ten zostal wykorzystany przez dr Wierzbowsky i
wspotautora do zbadania zalezno$ci energii kondensacji od parametréw gestosci elektronowej oraz

potencjalu parowania. Okazalo sig¢, Zze energia kondensacji jest dodatnia prawie w calej przestrzeni

konfiguracyjnej uktadu.

Dr Wierzbowska opisuje dalej w jaki sposob udato jej si¢ usprawni¢ metodg liczenia sprzezenia elektron-
fonon w pakiecie Quantum ESPRESSO i dzigki temu uzyska¢ nowe dane dotyczace temperatury
krytycznej dla nadprzewodnictwa w niobie pod duzym ci$nieniem. Autorka zajmowata sie réwniez
wplywem fluktuacji spinowych na nadprzewodnictwo. Wyprowadzita ona wzory na wkiad od
paramagnonéw do metody DFT dla nadprzewodnikéw. Wzory przetestowata dla przypadku prostych

metali. Otrzymata temperatury krytyczne przy uzyciu zaréwno fononowej jak i paramagnonowej funkcji



spektralnej i pokazata, ze uwzglednienie fluktuacji spinowych znacznie przybliza wyliczone temperatury
krytyczne do wartosci do$wiadczalnych. Na koniec tej czesci autoreferatu autorka przedstawia wyniki
analizy korelacji elektronowych fulerenéw Cq. Odpowiednio domieszkowane fulereny krystalizujace w
sieci b.c.c. tworza nadprzewodnik. Poprawny opis efektow korelacji elektronowych w tym materiale jest
wigc niezwykle istotny. Dr Wierzbowska brata udzial w obliczaniu struktury multipletow fulrendw i

otrzymata poprawiony opis struktury elektronowej w stosunku do struktur otrzymywanych poprzednio.

Trzecia czg$¢ referatu zajmuje opis wynikéw prac dr Wierzbickiej dotyczacych wiasnosci grafenu. Badata
ona tworzenie si¢ grafenu w procesie chemicznego osadzania w prézni na powierzchni SiC. W roli
prekursora weglowego uzywany jest propan. Interesowata si¢ ona jak taki proces przebiega, w jaki sposob
przebiega proces dehydratacji warstwy grafenowej i jaka jest rola atmosfery argonu. Przeprowadzone
zostaly odpowiednie obliczenia kwantowo-chemiczne dla molekut bioracych udziat w procesie na
powierzchni 4H-SIC(0001). Przebadane zostaty reakcje deprotonizacji propanu i jego kolejnych form oraz
reakcj¢ powierzchni SiC z wodorem, propanem i wszystkimi jego formami przejsciowymi. Policzono
bariery na dehydratacj¢ metoda Sciezek o najnizszej energii catkowitej i okreslono efekt katalityczny
powierzchni. Obliczenia pokazaly duza rolg powierzchni SiC jako katalizatora, pozwolity przesledzi¢
zachodzace reakcje chemiczne, pokazaty rowniez ze powierzchnia zakonczonej krzemem zostaje zatruta

wodorem co uniemozliwia catkowite pokrycie jej czystq warstwg grafenu.

W ostatniej czgsci autoreferatu Pani dr Wierzbowska opisuje sw6j wkiad w rozwdj metod obliczeniowych
i programoéw komputerowych stuzacych do obliczen z pierwszych zasad. Pani Wierzbowska ma swdj
wktad do rozwoju takich znanych kodéw jak GAMESS, MOLCAS, SIESTA i Quantum ESPRESSO.
Migdzy innymi: Dokonatla implementacji metody LDA+U oraz pSIC do programu SIESTA. Usprawnita
kod PHONON (do obliczen odziatywan elektron-fonon) w pakiecie Quantum ESPESSO. Poprawita
sposob liczenia sit migdzyatomowych w Quantum ESPRESSO. Napisala tez seryjng wersj¢ programu
CHS stuzacg do liczenia wkladow do energii kondensacji dla stanu nadprzewodzacego w przyblizeniu

gazu jednorodnego.

Podsumowujac, Dr Wierzbowska przedstawita wyniki prac dotyczacych réznych materiatéw takich jak:
potprzewodniki poétmagnetyczne, magnetyczne nanodruty, nadprzewodzacy gaz elektronowy, fulereny i
grafen. Wilasnosci tych materialdw obliczane byly przy uzyciu metod z pierwszych zasad. Dr
Wierzbowska wykazata bardzo dobrg znajomo$¢ tych metod wnoszac jednoczesnie swoj wkiad w rozwdj
ogolnie dostgpnego oprogramowania. Wykazata tez dobra znajomos¢ studiowanych zagadnien fizycznych
jak i pokazata, ze potrafi rozwiagzywac stawiane przed nig problemy. Przedstawione prace sa na wysokim

poziomie i ukazaly si¢ w renomowanych czasopismach. Nie mam watpliwosci ze zaréwno dorobek



naukowy jak i zdobyte umiejgtnosci spetniaja kryteria potrzebne do nadania kandydatce stopnia doktora

habilitowanego.

W rozporzadzeniu ministra nauki i szkolnictwa wyzszego dotyczacym kryteriow oceny kandydata poza
dorobkiem naukowym, wymienione sg jednak rdwniez inne kryteria oceny, miedzy innymi takie jak:
wyglaszanie referatow na konferencjach, kierowanie projektami naukowymi, dziatalnos$¢ dydaktyczna i
organizatorska. Z zalem musz¢ zauwazy¢, ze dr Wierzbowska nie podata w swoim autoreferacie zadnej
listy wymieniajacej tego typu dzialalno$¢. Trudno przypuszczaé by kandydatka w czasie swojej
dziatalnosci nie uczestniczyta w migdzynarodowych konferencjach (w jednym miejscu referatu wspomina
o swoim wystapieniu na szkole letniej w Vitri Sul Mare) jednak brak wymienionej dziatalnosci
dydaktycznej i organizacyjnej pozwala przypuszczaé, ze nie miata ona okazji w tych dziedzinach sig¢
wykaza¢. Biorac jednak pod uwage bardzo dobry dorobek naukowy przedstawiony przez habilitantke
uwazam, ze wspomniane niedostatki nie maja duzego znaczenia. Wnioskuj¢ wigc o dopuszczenie jej do

dalszych etapéw postepowania.
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