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Ocena rozprawy habilitacyjnej dr Marii Pugaczowej-Michalskiej
pt. ,,Wlasnosci stanu podstawowego wybranych stopéw Heuslera i zwigzkow
mig¢dzymetalicznych z Ce na podstawie badan metodami z pierwszych zasad”

oraz jej dorobku naukowego

Dr Maria Pugaczowa-Michalska ukoniczyta studia magisterskie na Wydziale Fizyki Uniwersytetu
Adama Mickiewicza w 1992 r. Po studiach doktoranckich w Instytucie Fizyki Molekulame;j
Polskiej Akademii Nauk (IFM PAN) w Poznaniu w 1997 r. uzyskata stopien doktora nauk
fizycznych na podstawie rozprawy ,,Wplyw uporzadkowania chemicznego na strukturg
elektronowa i1 wlasnoséci magnetyczne stopow Heuslera” i rozpoczgta pracg w IFM PAN, gdzie
obecnie jest zatrudniona na stanowisku asystenta. Dotychezasowa dziatalno$¢ naukowa habilitantki
koncentrowala sie wokét badan dotyczacych stopdw Heuslera 1 zwiazkéw migdzymetalicznych,
ktérych magnetyzm zmienia si¢ znaczaco w zaleznodci od skiadu atomowego, konfiguracji
atomoéw w komorce i.temperatury.
Rozprawa habilitacyjna

Na rozprawe habilitacyjng dr Marii Pugaczowej-Michalskiej sklada sig¢ 10 prac
opublikowanych w latach 1999-2008, w czasopismach ﬁiycznych o $wiatowym obiegu: Physica
Status Solidi B (2), Acta Physica Polonica A (3), Journal of Alloys and Compounds (2), Solid State
Communications (1), Journal of Magnetism and Magnetic Materials (1), Intermetallics (1). Tytut
rozprawy odpowiada tematyce tych prac a jej temat stanowi rozszerzenie wezesniejszych badan
habilitantki i dotyczy wlasciwosci fizycznych dwoch grup zwiazkéw miedzymetalicznych: 1.)
tréjsktadnikowych stopow Heuslera na bazie Ni i Mn, typu Ni;MnX (gdzie X oznacza pierwiastek
niemagnetyczny) i NiMnSb, oraz czteroskiadnikowego Cup.Pd,MnAl, 2.) zwiazkow typu CeNisZ
(gdzie Z = Ga, Si, Cu) o strukturze heksagonalnej typu CaCus. Do rozprawy dolaczono napisane
po polsku, liczace 33 strony, oméwienie cyklu publikacji. Zawiera ono krétkie podsumowanie
stanu badan nad zwiazkami metaticznymi bedacymi przedmiotem rozprawy, stosowanej metodyki
obliczeh oraz oméwienie i podsumowanie wynikéw przedstawionych w  rozprawie.
Zainteresowanie stopami Heuslera na bazie Ni 1 Mn jest stosunkowo nowe i wiaze sig z odkryciem
zjawisk: magnetycznej pamigei ksztattu, supersprezystosci 1 magnetokalorycznego, oraz z

zastosowaniami w spintronice. 7 Kolei zwiazki typu CeNisZ sa interesujace ze wzgledu na '



obecnoéé ceru, charakteryzujacego sie niestabilnoscia powloki elektronowej 4f. Z niestabilnoscia tg
wigze sie wystgpowanie takich wiadciwosci jak: anomalna zalezno$¢ oporu elektrycznego,
zachowanie typu cigzkich fermionow, mieszana walencyjnosé i nadprzewodnictwo. Jednak
podstawowe wiasnosci fizyczne tych zwiazkow nie byly badane przed rokiem 2000, totez wybor
tematyki badan nalezy uzna¢ za bardzo aktualny.

Rozprawa nie zawiera spektakularnego odkrycia, czy przelomowego wyniku. Jej wartos¢
polega na wykorzystaniu metod obliczeniowych z pierwszych zasad do przedstawicnia analizy
ilosciowej i systematyzacji wiasciwoscl strukturalnych, elektronowych i magnetycznych dla
szerokiej gamy badanych zwigzkow miedzymetalicznych, W duzej mierze uzupeiniajg one wyniki
otrzymane przez innych autoréw dla podobnych ukladéw, przyczyniajac sic w ten sposob do
bardziej kompletnego rozumienia natury ferromagnetyZmu. W swoich badaniach habilitantka
postuguje si¢ dwiema nbwoczesnymi metodami obliczania struktury elektronowej, bazujacymi na
teorii funkcjonatu gestodci: metoda ciasnego wiazania liniowych orbitali typu ,,muffin-tin” (IB-
LMTO) w przyblizeniu kul atomowych oraz metoda pelnego potencjalu z minimalng baza
lokalnych orbitali (FPLO). Obliczenia struktury elektronowej badanych zwiazkéow wymagajg
adekwatnego opisu efektéw wymiany i korelacji. Habilitantka stosowata przybli"zenie lokalnej
gestosci (LDA) z uwzglgdnieniem poprawek nielokalnych. W swoich obliczeniach korzystala z
dwoch wysokiej jakosei programéw obliczeniowych: ogdlnie dostepnego programu TB-LMTO
opracowanego w Sztutgarcie oraz komercyjnego programu FPLO opracowanego w Dreznie.
Pewien niedosyt budzi brak wyjasnienia powoddéw stosowania rdznych programéw do obliczen
zwiazkéw tego samego typu oraz dyskusji ewentualnych réznic w wynikach, uzyskanych réznymi
metodami. To samo dotyczy stosowania poprawek gradientowych do energii wymiany i korelacji.
Habilitantka nie przedstawia swojego pogladu na temat ich stosowania i czy w istocie poprawiajg
one opis struktury elektronowej badanych ukladow.

W pracy PM.1, dr Pugaczowa-Michalska badata wplyw domieszkowania Pd na wiasciwosci
stanu podstawowego stopu CwMnAl Wyniki obliczen jednoznacznie wskazuja, ze
czteroskladnikowy stop CuyPd,MnAl charakteryzuje sig stabilng strukturg L2 dla koncentracji x <
0,75, natomiast dla x > 1,0 strukturg stabilng jest B2 (chlorku cezu). Zmianie struktury krystalicznej
L2, na B2 ‘towarzyszy zmiana uporzadkowania ferromagnetycznego (FM) na antyferro-
magnetyczne (AF). Najwigkszy wkiad do catkowitego momentu magnetycznego, ktory wzrasta z
koncentracja Pd, wnosi moment magnetyczny Mn. Na samych atomach Pd niewielki moment
magnetyczny pojawia si¢ jedynie w fazie FM i znika w fazie AF. Wyniki tej pracy zgadzaja si¢ z
eksperymentem uzupelniajg istotnie wezedniejsze wyniki badari neutronowych innych autorow.

Kolejne dwic prace sa poswigcone whasciwosciom stopu potmetalicznego typu NiMnSb o



strukturze Cl,. Obliczenia przedstawione w pracy PM.2 pokazaly, ze domieszki Pt pozwalaja
modyfikowaé strukturg elektronowg tego stopu z potmetalicznej na metaliczng przy czym, o
szerokosci przerwy energetycznej stanu podstawowego decyduje konfiguracja atoméw w komoree
elementarnej. Réwniez niewielkie odksztatcenia idealnej struktury Iub wystepujace W niej
naprezenia zmieniajg pétmetaliczny charakter tego stopu. Stanowilo to motywacje do zbadania
wiasciwosei ciénieniowych i termicznych stopu NiMnSb, przedstawionych w pracy PM.3.
Wyznaczono w niej modut $cisliwodci 1 jego pochodna oraz zaleznos¢ momentu magnetycznego od
cignienia. Wspolczynnik rozszerzalnosci cieplnej, ktéry zostal obliczony w modelu Debye'a-
Griineisena z uwzglednieniem wplywu anharmonicznogci, jest w dobrej zgodnodci z pomiarami 1
potwierdza adekwatnos¢ tego modelu do opisu wlhasciwoéei termicznych stopu NiMnSb w niskich
temperaturach. '

W pracy PM.4, stosujac eksperymentalne parametry sieci charakteryzujace rozne fazy
(zaburzenia struktury) stopu Ni;MnGa habilitantka dokonata szczegdlowej analizy jego struktury
elektronowej podczas transformacji martenzytowej, od fazy kubicznej 1.2, przez tetragonaing do
fazy uktadu rombowego i pokazala, 7 faza kubiczna jest najbardzicj stabilna.

W pracach' PM.5-PM.7, habilitantka przedstawita systematyczne badania wplywu ci$nienia
hydrostatycznego na stabilnosé struktury elektronowej 1 uporzqdkowanie ferromagnetyczne w
krysztatach Ni;MnX (X = B, Ge, In, Sn, Sb} o strukturze kubicznej 1.2). Wyznaczyla parametry
stanu podstawowego (stalg sieci, energig kohezji), modul $cisliwoscei 1 jego pochodna, temperaturg
Debye’a oraz zaleZno$¢ momentu magnetycznego od cidnienia. We wszystkich przypadkach
struktura ferromagnetyczna 1.2, jest bardziej stabilna niz niemagnetyczna. Obliczone state sieci dla
X = In, Sn, Sb sa mnicjsze niz eksperymentalne i obliczone przez innych autoréw. Z kolei modut
$cigliwosci dla stopoéw z In lub Sn, jest znacznie wigkszy niz obliczony przez innych autoréw.
Habilitantka wiaze to z uwzglednieniem w jej obliczeniach oddziatywan spin-orbita. Szkoda
jednak, ze nie weryfikuje tej tezy poprzez wykonanie obliczen z wylaczonym oddzialywaniem
épin—orbita. Na podkreélenie zastuguje obliczenie po raz pierwszy struktury elektronowe] oraz
wyznaczenie spinowego i orbitainego wkiadu do momentow magnetycznych stopéw Ni;MnB i
Ni;MnGe. Szczegdlowa analiza wplywuy stanow 3d Mn i Ni na tworzenme si¢ pasma
wiekszodciowego 1  mniejszosciowego  potwierdzila  duze rozszezepienie  wymienne
charakteryzujace stopy z manganem. Obliczona struktura elektronowa zostala potwierdzona
pozniejszymi badaniami do$wiadczalnymi. Przeprowadzone obliczenia wykazaly, ze lokalne
momenty magnetyczne na Ni 1 Mn oraz catkowity moment magnetyczny, maleja ze wzrostem
cinienia hydrostatycznego. Charakter zaleznosci momentu magnetycznego od ciénienia (liniowy

Jub nieliniowy) jest determinowany przez zachowanie sig momentu na atomach Mn.



Badania struktury elektronowej zwiazkow migdzymetalicznych ceru i niklu (CeNisX), o
strukturze heksagonalnej typu CaCus, w kiérych jeden z atomow Ni zostal zastapiony atomem Cu,
Si, lub Ga, zostaly opisane w pracach PM.8-PM.10. W zaleznosci od wielkoscl magnetycznego
oddzialywania wymiennego zwiazki te charakteryzuja sie magnetycznym Iub niemagnetycznym
stanem podstawowym. Obliczenia habilitantki pokazaty, ze w stanie podstawowym rozpatrywane
trzy zwiazki (z X = Cu, Si, Ga) sg paramagnetykami. Analizujac szczegélowo stopiefi hybrydyzacji
standw 3d Ni i standw 4f ceru, w zaleznosci od rodzaju domieszki, habilitantka pokazata, ze dla
domieszki Cu hybrydyzacja zachodzi ponizej poziomu Fermiego i jest najwicksza sposrod
badanych domieszek, ze wzgledu na wklad wnoszony przez stany 3d Cu. Jest ona réwniez wicksza
niz dla podobnych zwigzkéw badanych wezesniej. W dwadch pozostalych zwigzkach (z Si 1 Ga)

‘polozenie standéw 4f w Ce jest przesunigte w strong wyzszych energii. Dla CeNisSi, ponizej
poziomu Fermiego hybrydyzuja stany 3d Ni i stany p Si, a stany 3d Ni i stany 4f Ce na poziomie
Fermiego. W CeNi,Ga obliczone gestosci stanéw elektronowych i struktura pasmowa pokazuja, ze
ponizej poziomu Fermiego wystgpuja gléwnie stany 3d Ni. Waskie piki stanow 4f ceru pojawiaja
si¢ jedynie powyzej poziomu Fermiego. Wyznaczona struktura elektronowa tych zwiazkdw
wykazuje dobra zgodno$é z wynikami pomiaréw metoda spektroskopii fotorentgenowskiej (XPS).
Wyliczone wartodei wspolezynnika elektronowego ciepla wladciwego sa w dobrej zgodnose: z
wartodciami dogwiadczalnymi i nie wskazuja na to, by zwigzki te wykazywaly cechy cigzkich
fermionow.

Siedem spoérdd prac wehodzacych w sklad rozprawy habilitacyinej, ktére dotyczaca stopow
Heuslera, jest samodzielnymi pracami habilitantki. Trzy pozostale sg odpowiednio pracami dwu-
troj- 1 cztero-autorskimi. W pracy dwuautorskiej dr Pugaczowa-Michalska jest pierwszym autorem,
pomimo tego ze nie wynika to z kolejnosci alfabetycznej. W dwoch pozostalych nazwisko
habilitantki jest na drugim i czwartym miejscu listy autorow. Os$wiadczenia wspolautoréw
artykutéw dotaczone do dokumentacji przewodu pozwalaja jednoznacznie stwierdzi¢ dominujacy

wiktad habilitantki w wykonanie obliczen we wszystkich pracach wchodzacych w zakres rozprawy.

Cykl artykutéw sktadajacych si¢ na rozprawe habilitacyjng dr Marii Pugaczowej -Michalskiej
stanowi spdjna calo$¢. Rozprawa zawiera wiele nowych wynikow uzyskanych przy wykorzystaniu
nowoczesnych metod obliczeniowych. Poszerzaja one nasza wiedze o stopach Heuslera 1
zwigzkach migdzymetalicznych ceru, wnoszac tym samym istotny wkiad do poznania 1
zrozumienia natury magnetyzmu w zwiazkach miedzymetalicznych. Uwazam, ze przedstawiony

cykl prac spelnia wymagania stawiane rozprawom habilitacyjnym.



Dorobek -naukowy

Dr Pugaczowa-Michalska obublikowaia lacznie 47 prac w czasopismach fizycznych o

obiegu migdzynarodowym. Na dorobek publikacyjny po doktoracie sklada si¢ 41 prac. W tej
liczbie dziesie¢ prac jest jedno-, pigé dwuautorskich, a reszta ma trzech lub wiecej autoréw. Kilka,
chronologicznie pierwszych prac, dotyczylo badan struktury elektronowej i magnetycznej
zwigzkéw micdzymetalicznych na bazie rodu, oraz czteroskladnikowych stopéw Heuslera,
wiazacych si¢ z tematyka doktoratu. Dziesigé artykutoéw wchodzi w zakres rozprawy habilitacyjne;.
Zdecydowang wigkszo§¢ pozostatych artykutéw  stanowig wspotautorskie prace zarowno
teoretyczne, jak i doswiadczalno-teoretyczne, o tematyce zblizonej do przedmiotu rozprawy.
Najiiczniejsze z nich dotycza wiasciwodel zwigzkow miedzymetalicznych o strukturze
heksagonalnej typu CaCus i CeCoyB, zawierajacych atom ziem rzadkich i metal przejSciowy oraz
stopow typu FesSi 1 FesAl domieszkowanych atomami typu 3d (Cr i Mn).
Okolo polowa wszystkich prac ukazala si¢ w czasopismach o wskazniku oddzialywania (IF)
przewyzszajacym jeden lub zblizonym do jeden, takich jak: Physica Status Solidi B (9, IF = 1,17),
Journal of Magnetism and Magnetic Materials (4, IF =1.283), Journal of Alloys and Compounds
(3, IF = 1,510), Journal of Physics: Condensed Matter (2, IV = 1,900), Physica B (2, IF = 0,822),
Intermetallics (1, IF - 2;034), Physical Review B (1, IF = 3,172), Solid State Communications (1,
IF = 1,557). Pozostala czg$¢ ukazata si¢ w czasopismach nizszej rangi, np.: Acta Physica Polonica
A (10 prac, IF = 0,34), Molecular Physics Reports (2), Materials Science — Poland (2, IF =0,368).
7 wykazu cytowan tych publikacji wynika, ze wg stanu z listopada 2009 r., ich catkowita liczba
wyniosta 96. Prace opublikowane po doktoracie byly cytowane ponad 80 razy, natomiast te
wehodzace w sktad rozprawy habilitacyjnej tylko 10 razy (wylaczajac autocytowania). Nie jest to
duza liczba ale nalezy pamictaé, ze habilitantka zajmuje sig stosunkowo waskg dziedzing badan.

Dr Pugaczowa-Michalska przedstawiala wielokrotnie (po doktoracie - 11 razy) wyniki
swoich badaf w formie plakatéw na migdzynarodowych konferencjach naukowych w kraju i za
granica. Poszerzala swojg wiedze w czasie pobytu na dwoch kilkutygodniowych warsztatach
naukowych w Miedzynarodowym Centrum Fizyki Teoretycznej w Triescie. Kilkakrotnie wyglosita
referaty na temat wynikéw swoich badan na seminariach w o$rodkach krajowych. Brala czynny
udzial w realizacji trzech grantéw badawczych (KBN i MNiSW). Pyzedtozona dokumentacja
dowodzi samodzielnosci habilitantki jesli chodzi o formulowanie probleméw badawczych, jak i ich
rozwigzywanie. Czg$¢ prac jest wynikiém aktywnej wspolpracy 7 dogwiadczalnikami z IFM PAN,
oraz z ‘badaczami z innych krajowych oérodkéw naukowych. Dziatalno$é naukowa zapewnila
habilitantée autorytet specjalistki w jej dziedzinie badafi. Dowodem tego jest kilkakrotne

zapraszanie jej do recenzowania prac dla miedzynarodowych czasopism fizycznych. Habilitantka



zdobyta rowniez do$wiadczenia dydaktyczne, prowadzac kilkakrotnie ¢wiczenia dla studentow, z
metod obliczeniowych z pierwszych zasad, oraz w czasie opieki nad wykonaniem dwoch prac

magisterskich na Wydziale Fizyki Technicznej Politechniki Poznafiskiej.

W podsumowaniu, na podstawie przediozonych mi dokumentéw stwierdzam, ze dr Maria
Pugaczowa-Michalska posiada znaczny dorobek naukowy, ktéry spelnia wymaganma stawiane
przez Ustawe osobom ubiegajacym si¢ o stopienn doktora habilitowanego. Dlatego wnosze o

dopuszczenie dr Pugaczowej-Michalskiej do dalszych etapow przewodu habilitacyjnego.
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