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Przedmiotem recenzji jest rozprawa doktorska mgr inz. Joanny Katarzyny Marciniak,
zatytulowana: ,,Magnetic properties of Fe-based ultrathin films — first principles calculations .
Doktorantka jest absolwentka dwoch kierunkéw studiéw magisterskich, Fizyki technicznej
(2019) oraz Inzynierii materialowej (2021), na Politechnice Poznanskiej. Tematyka pracy
magisterskiej w ramach drugiego kierunku, pt. ,,Obliczenia z pierwszych zasad wlasciwosci
swoistych twardej magnetycznej fazy L1y FePt’, ktérej Promotorem byl dr. hab. Mirostaw
Werwinski, prof. IFM PAN, zainspirowata Autorke do kontynuacji badan w poszerzonym
zakresie w trakcie doktoratu. Dysertacja doktorska Pani Joanny Marciniak obejmuje wyniki
badan teoretycznych, uzyskanych pod kierunkiem Promotora prof. Mirostawa Werwinskiego
oraz Promotor pomocniczej dr Justyny Rychty-Gruszeckiej w Instytucie Fizyki Molekularne;j
PAN w Poznaniu podczas ksztatcenia w Poznanskiej Szkole Doktorskiej Instytutéw PAN
w latach 2020-2024. Rozprawa przedstawia wyniki obliczen struktury elektronowe;j,
wykonanych z uzyciem standardowej metody FPLO (z ang. Full-Potential Local-Orbital)
opartej na teorii funkcjonatu gestosci (DFT, z ang. Density Functional Theory), dla cienkich
warstw magnetycznych na bazie zelaza, w tym dla struktur L1o FePt i L1o FeNi oraz Fep 7Coo 3
— domieszkowanych atomami boru, wegla i azotu.

Rozprawa doktorska Pani Joanny Marciniak, napisana w j. angielskim w 2024 r.,
stanowi cykl publikacji poprzedzonych ,,przewodnikiem” i zawiera prezentacje oryginalnych
wynikéw, opublikowanych w ostatnich 2 latach 2023 i 2024 w 3 miedzynarodowych

recenzowanych czasopismach z tzw. listy JCR (z ang. Journal Citation Reports):
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I. J. Marciniak and M. Werwinski, “L1y FePt thin films with tilted and in-plane magnetic
anisotropy: a first-principles study”, Phys. Rev. B 108, 214406 (2023).

I. J. Marciniak and M. Werwinski, “Magnetic anisotropy of L1y FeNi (001), (010), and (111)
ultrathin films: A first-principles study”, J. Magn. Magn. Mater. 609, 172455 (2024).

II. J. Marciniak, M. Werwinski, and J. Rychly-Gruszecka, “First-principles study of the
magnetic anisotropy of ultrathin B-, C-, and N-doped FeCo films”, ]. Magn. Magn. Mater. 589,
171563 (2024).

Co wazne, Doktorantka jest pierwsza Wspotautorkg wszystkich 3 ww. publikacji
z udziatem jedynie Promotora oraz Promotor Pomocniczej — tylko w ostatniej publikacji. Zatem
wklad Doktorantki, o czym $wiadcza takze odrebne oswiadczenia wspotautorow, nalezy uznacd
za dominujacy. Na szczegdlne podkreslenie zastuguje obszerna praca I, liczaca 12 stron, ktdra
ukazala si¢ w renomowanym Physical Review B i w ciggu roku zdobyta juz 3 cytowania.
Doktorantka zaprezentowata w niej oryginalne wyniki wlasnych obliczen, przeprowadzonych
dla wygenerowanych modelowych cienkich warstw L1¢ FePt o malejacej grubosci, wychodzac
od modelu 16 monowarstw atomowych, przygotowanych przez Promotora. Przeprowadzita
takze zasadnicza czes¢ analizy 1 graficznej prezentacji wynikéw oraz napisata ,.draft”
manuskryptu. Kolejne prace 11 i III, liczace odpowiednio 10 i 5 stron, dotyczace oryginalnych
wynikow obliczen, wykonanych i w duzej mierze opracowanych przez Doktorantke
dla cienkich warstw dwoch pozostalych rodzin materialtow na bazie zelaza, zostaly
opublikowane w uznanym branzowym czasopi$mie Journal of Magnetism and Magnetic
Materials.

Rozprawa jest zwiezla i obejmuje 48 stron, tgcznie z ,,przewodnikiem” po publikacjach
i catymi publikacjami I-1II oraz dodatkami. Rozpoczyna sie od pojedynczych stron: tytutowe;j,
podziekowan, streszczen w j. angielski i polskim oraz spisu tresci. Przydatny bylby wykaz
skrotow 1 oznaczen, ktérego zabrakto w rozprawie.

Pierwszym numerowanym rozdzialem jest dwustronicowy Rozdziat 1. ,Aim
and motivation”, w ktérym Pani Joanna Marciniak zamiescita zwigzly opis celu i motywacji
do napisania rozprawy i w ciekawy sposob przyblizyla czytelnikowi jej tematyke. Celem
rozprawy bylo badanie ultracienkich warstw materialéw ferromagnetycznych o wysokiej
energii anizotropii magnetokrystalicznej (MAE, z ang. Magnetocrystalline Anisotropy Energy)
pod katem mozliwosci dostrajania parametréw magnetycznych tych materialdw
poprzez zmiang grubosci i powierzchni tych warstw oraz domieszkowanie. Jest to aktualna
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zminiaturyzowanych elektronicznych nosnikéw pamieci w komputerach. Jednym z mozliwych
sposobow optymalizacji zapisu informacji na dysku twardym jest np. wykorzystanie odchylenia
osi latwej namagnesowania od kierunku pola magnetycznego stosowanego do zapisu.

Do omawianego rozdzialu dotaczony zostat wykaz ww. publikacji I-III, wchodzacych w skiad
dysertacji. Zauwazylam tutaj oraz w niepotrzebnie powtérzonym wykazie tych prac na str. 46
blad edytorski — rok publikacji III powinien by¢ 2024 (a nie 2023).

Nastepnie Doktorantka w dwustronicowym Rozdziale 2 ,.Researched materials”
scharakteryzowala struktury krystaliczne oraz unikalne wlasciwosci magnetyczne badanych
materialdw macierzystych. Na koncu wymienita 3 grupy zbadanych materiatow w postaci
ultracienkich (do 16 monowarstw atomowych) warstw magnetycznych: o uporzadkowanej
strukturze tetragonalnej P4/mmm typu L1o: FePt oraz FeNi, opisanych w publikacjach I i 1I,
atakze dlanieuporzadkowanych stopéw o strukturze tetragonalnej: (Feo7C00.3)1s
i (Feo,7Co03)18X, domieszkowanych atomami X = B, C, N. Tutaj przydatne byloby
zamieszczenie schematow pordwnawczych tych struktur.

W kolejnym Rozdziale 3 ,.,Methods™, liczacym 5 stron, Autorka omowita umiejetnie
podstawy formalizmu zastosowanej ogdlnej metody DFT i jej implementacji FPLO,
w szczegolnosci w podejsciu w pelni relatywistycznym, opartym na réwnaniu Kohna-Shama-
Diraca (w Podrozdziale 3.2), co poprzedzita przegladem réznorodnych metod obliczeniowych
i przyblizen (oméwionych w Podrozdziale 3.1). Natomiast praktyczne aspekty wykonywanych
obliczen DFT Doktorantka przedyskutowata dodatkowo w Podrozdziale 3.3. Ponadto oméwita
takze najprostsze przyblizenia funkcjonatu korelacyjno-wymiennego typu LDA i GGA i
zaznaczyta, ze w rozprawie uzyla przyblizenia GGA z parametryzacjg PBE. Wspomniata
dodatkowo o funkcjonatach hybrydowych. Czy Doktorantka testowala je w baniach wiasnych
materialow? Zabraklo tutaj informacji o przyblizeniach typu GGA+U czy GGA+OP
z poprawkami na korelacje kulombowskie czy orbitalng polaryzacje, ktore moga znaczaco
zmienia¢ catkowity moment magnetyczny atomow zelaza. Czy Autorka probowata uzy¢
porownawczo takich przyblizen do obliczen dla badanych materialow?

Pani Joanna Marciniak omoéwila syntetycznie zasadnicze wyniki rozprawy,
opublikowane w ww. pracach I-1II, w szesciostronicowym Rozdziale 4 ,,Research description”,
w ktorym dolaczyla dodatkowo krotki opis (Podrozdziat 4.1) wstepnej wiasnej publikacji,
ale spoza cyklu doktorskiego, nt. wynikow obliczen dla macierzystej litej struktury L1o FePt,
ktora dotyczyla Jej badan w ramach pracy magisterskiej i stala sie inspiracjg do powstania

recenzowanej rozprawy doktorskiej. W Podrozdziatach 4.2 — 4.4 Autorka omdwita kolejne



najwazniejsze wyniki dysertacji doktorskiej, prezentowane odpowiednio w publikacjach
zcyklu I-III. Wyniki obliczen w publikacjach zostaly doglebnie przedyskutowane
z dostepnymi w literaturze wynikami obliczen oraz eksperymentow dla podobnych uktadow.

W najwazniejszej publikacji I Doktorantka przedstawita wyniki badan wptywu grubosci
ultracienkich warstw L1o FePt na ich wtasciwo$ci magnetyczne w zakresie od 4 do 16 warstw
monoatomowych o powierzchniach (111) i (010) w prozni. Dlaczego jednak odleglosci
pomiedzy warstwami atomowymi nie zostaly tu w pelni zoptymalizowane? Jaki moze mieé
to wplyw na uzyskane wyniki?

Najciekawszym rezultatem tych badan, niezaleznie od typu powierzchni, byto
otrzymanie najwyzszych wartosci $redniego momentu magnetycznego dla najcienszych
rozpatrywanych warstw, ktore ze wzrostem grubosci warstw, malaly do wartosci uzyskanej
dla uktadu objetosciowego. Zaobserwowany wzrost wynikal gléwnie z podwyzszonych
wartosci momentow magnetycznych w dwoch monowarstwach atomowych, potozonych
najblizej powierzchni zewnetrznej, co wiaze sie z transferem ladunku. Latwa oS
namagnesowania warstw (111) preferowala pewne odchylenie od osi tetragonalnej. Warstwa
o grubosci 6 monowarstw atomowych (111) wykazata pochylenie osi tatwej namagnesowania
pod katem okoto 45° do plaszczyzny warstw, co moze znalezé praktyczne zastosowanie
w projektowaniu pamigci komputerowych. Warstwy (010) wykazaly orientacje tatwej osi
namagnesowania w plaszczyznie w unikalnym kierunku tetragonalnym objetos$ciowej struktury
L1y, co moze takze znalez¢ zastosowanie.

W kolejnej publikacji 11 Autorka zaprezentowala wyniki badah wplywu grubosci
ultracienkich warstw L1¢ FeNi o powierzchniach (001), (010) i (111) w zakresie od 4 do 16
monowarstw atomowych na stabilno$¢ poszczegoélnych warstw, zmiang wartosci MAE,
zalezno$¢ odchylenia tatwej osi namagnesowania dla warstw (111), a takze przeanalizowala
rozktad momentéw spinowych i orbitalnych oraz transfer tadunku dla warstw o grubosci
16 monowarstw atomowych. Wyniki obliczen dla warstw skonfrontowata z wybranymi
wynikami obliczen, przeprowadzonych dla ukladu objetosciowego z uzyciem tzw. metody
fixed spin moment, czyli dla zadanych wartosci momentéw spinowych.

Najwazniejsze wyniki ujawnity dla warstw (001) prostopadtg anizotropie magnetyczna,
podczas gdy warstwy (010) faworyzowaly namagnesowanie w plaszczyznie, z wyrazng
preferencja uporzadkowania wzdluz osi tetragonalnej [001]. Natomiast warstwa o powierzchni
(111) i grubosci 4 monowarstw atomowych wykazata preferencje ustawienia tatwej osi

namagnesowania prawie prostopadle do plaszczyzny warstwy (o odchyleniu ok. 10 %).



Wraz ze wzrostem grubosci warstw (111) kierunek namagnesowania obracal sie w kierunku
osi tetragonalnej [001], usytuowanej pod katem okolo 45 do plaszczyzny warstwy. Co wigcej,
najwigksze zmiany w spinowych i orbitalnych momentach magnetycznych zachodzity
na glebokosci okoto trzech monowarstw atomowych najblizszych powierzchni. Ultracienkie
warstwy L1o FeNi o zmiennej anizotropii magnetycznej okazaly sie obiecujace dla zastosowan
W spintronice.

W ostatniej z cyklu publikacji III, Doktorantka przedstawita wyniki przewidywania
wplywu domieszek atoméw B, C i N, umieszczonych w pozycjach miedzyweztowych posrodku
warstw zlozonych z 9 monowarstw magnetycznych nieuporzadkowanych stopéw Fep7Coq 3
na zmiany wiasciwosci magnetycznych tych warstw wzgledem analogicznych warstw czystego
zelaza i stopu bez domieszek. W przeciwiefistwie do wynikéw uzyskanych dla ukladéw
objetosciowych, wyniki warstwy zlozonej z 9 monowarstw atomow Fep7Coo 3
domieszkowanych atomami B, C i N w pozycji oktaedrycznej wykazaly znaczne zmniejszenie
wartosci MAE, prowadzace nawet do zmiany znaku na ujemny w przypadku warstwy stopu
domieszkowanej atomami boru. Wyniki te okazaly sie obiecujace dla dalszych badan
nad cienkimi warstwami magnetycznymi do zastosowan spintronicznych.

W krotkim Rozdziale 5 ,,Summary” Pani Joanna Marciniak podsumowata zawarto$é
.przewodnika” oraz trafnie sformutowata najwazniejsze wnioski rozprawy.

Natomiast w Rozdziale 6 ,.Copies of the articles” Doktorantka zamiescita kopie
publikacji I-111.

Na koncu Autorka dolaczyla Bibliografie innych publikacji, cytowanych
w ,.przewodniku”, obejmujaca jedynie 40, ale trafnie dobranych, pozycji literaturowych,
w wigkszosci anglojezycznych, oraz odnosnikéw do stron internetowych.

Przydaloby si¢ takze dolaczenie listy prezentacji konferencyjnych Pani Joanny
Marciniak jako integralnej czgsci rozprawy. Z odrebnych wykazow wynika, ze Doktorantka ma
w swoim dorobku 8 osobistych prezentacji ustnych na konferencjach i seminariach krajowych
i migdzynarodowych (w tym 6 z tematyki rozprawy) oraz 3 wlasne prezentacje plakatowe
(wtym 2 z tematyki rozprawy), a takze jest Wspolautorkg 16 innych wystgpien
konferencyjnych. Co istotne, Pani Joanna Marciniak w trakcie doktoratu odbylta roczny staz
oraz dwa krotsze (tacznie 90 dni) na prestizowym Uniwersytecie w Uppsali.

Zarowno zwiezly ,,przewodnik” po publikacjach jak i same publikacje zostaty napisane
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i literowki sg nieliczne. Publikacje w przeciwienstwie do ,,przewodnika” w formie czystego
tekstu sg bogato ilustrowane kompleksowymi wykresami i diagramami.

Podsumowujac oceniam, ze rozprawa doktorska Pani mgr inz. Joanny Katarzyny
Marciniak, przedstawiona w postaci cyklu 3 publikacji z listy JCR, jest monotematyczna
i przedstawia oryginalne rozwigzanie waznego problemu naukowego z pogranicza fizyki oraz
inzynierii materialow magnetycznych i elektroniki, ktore zostalo niezaleznie pozytywnie
ocenione przez recenzentdOw ww. publikacji o zasiegu miedzynarodowym. Ogolnie wysoko
oceniam poziom merytoryczny niniejszej rozprawy doktorskiej, w szczegdlnosci 3 publikacji
cyklu. Dokumentujg one ztozone opracowania i wizualizacje serii wartosciowych wynikow,
otrzymanych dzigki nabytym przez Panig Joanne Marciniak specjalistycznym umiejetnosciom
modelowania obliczen z uzyciem metody DFT. Zawieraja takze ich zaawansowane dyskusje
naukowe i wykazuja wysoki potencjal aplikacyjny badanych materialéw, obejmujacych
ultracienkie warstwy magnetyczne na bazie zelaza, ze wzgledu na mozliwos¢ modulowania
i optymalizacji ich wlasciwosci magnetycznych. Moim zdaniem rozprawa, pomimo nieduzej
objetosci, zawiera wszystkie istotne elementy i spelnia zaréwno ustawowe (w $wietle
obowigzujacych przepisow) jak 1 zwyczajowe Kkryteria stawiane rozprawom doktorskim
w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk fizycznych.

W zwiazku z powyzszym oceniam bardzo pozytywnie rozprawe doktorsks i wnosze
o dopuszczenie Pani mgr inz. Joanny Katarzyny Marciniak do dalszych etapow

postepowania doktorskiego.
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