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Opinia dotyczgca dorobku naukowego i rozprawy habilitacyinej dr Marii

Pugaczowej-Michalskiej p.t. ,, Wiasnosci stanu podstawowego wybranych

stopow Heuslera i zwigzkéw miedzymetalicznych z Ce na podstawie badan
metodami z pierwszych zasad”

Na podstawie otrzymanych dokumentéw stwierdzam, ze dr Maria Pugaczowa-
Michalska uzyskata tytul magistra fizyki na Wydziale Fizyki Uniwersytetu
AMickiewicza w Poznaniu w 1992 roku, obronita pracg magisterska
p.t.”Badanie wplywu cisnienia hydrostatycznego na granicg faz w metamagne-
tyku SmMn,Ge,”, wykonang pod kierunkiem prof. dra hab. Z.Jacyny-
Onyszkiewicza. W 1997 roku uzyskala stopienn doktora nauk fizycznych za roz-
prawe p.t.”Wplyw uporzadkowania chemicznego na strukture elektronows i
wlasnosci magnetyczne stopéw Heuslera”, ktorej promotorem byl prof. dr hab.
Andrzej Jezierski. Tematyka prac stanowiacych rozprawe habilitacyjna jest bar-
dzo Scisle powigzana z pracami przed doktoratem, dotyczy ona, bowiem badan
struktury elektronowej wybranych ukladéw migdzymetalicznych, w ramach
formalizmu DFT 1 interpretacji ich wlasnosci fizycznych uwarunkowanych na-
tura stanu podstawowego. Habilitantka w tych badaniach teoretycznych opiera
sie na zasadach, ktére w mechanice kwantowej maja charakter zasad podstawo-
wych. Dr M. Pugaczowa-Michalska opublikowala 47 prac, wigkszos¢ w reno-
mowanych czasopismach migdzynarodowych, sposrod ktérych 41 prac zostato
opublikowanych po doktoracie, co $wiadczy o bardzo intensywnej pracy na-
ukowej habilitantki, zwlaszcza, ze niektore z tych prac powstawaly we wspoél-
pracy z zespotami eksperymentalnymi. O randze tych prac i ich wartosci swiad-
czy fakt, ze sa one cytowane do$¢ intensywnie co zostalo bardzo starannie udo-
kumentowane szczegdblowym wykazem w autoreferacie. Wsrdéd cytujacych sa
nazwiska znanych w §wiecie fizykow, zajmujacych si¢ podobnymi badaniami,
jak np. P.H.Dederichs z Jilich, czy P.Blaha z Wiednia. Dr M.Pugaczowa-
Michalska obok intensywnej dziatalnoéci publikacyjnej, uczestniczyla aktywnie
w wielu konferencjach naukowych, szkolach i warsztatach szkoleniowych, co
zostalo udokumentowane w 27 pozycjach. Dwukrotnie, w roku 2000 i 2001 byla
uczestniczka Miedzynarodowej Szkoly ICTP (Trieste, Italy). Uczestniczyla
czynnie przy organizowaniu 2 konferencji miedzynarodowych ,Physics of
Magnetism” w Poznaniu, oraz szkoty w Bedlewie. Ponadto napisala 10 recenzji
do renomowanych czasopism fizycznych. Habilitantka ma takze doswiadczenie
dydaktyczne, prowadzita bowiem zajgcia na Wydziale Fizyki Technicznej
Politechniki Poznanskiej ze studentami 3 roku, byla tez opiekunka 2 prac
magisterskich. W latach 2002-2003 byla konsultantka z zakresu obliczen
struktury elektronowej dr Anny Go. Uczestniczyla takze, jako wykonawca, w
trzech projektach badawczych.



W nastepnej czesci tej opinii przedstawi¢ ocene samej rozprawy habilitacyjnej.
Rozprawe stanowi przewodnik zajmujacy 33 strony, oraz 10 publikacji nauko-
wych, wybranych przez habilitantk¢ z dorobku po doktoracie i opatrzonych
omowieniem i komentarzami, z bibliografia liczaca 84 pozycje. Tematyka
rozprawy ma charakter teoretyczny, ale jest bardzo mocno powigzana ze
wspolczesnymi  wynikami badan doswiadczalnych, ktére sa inspirowane
postepem w nowoczesnych technologiach i inzynierii telekomunikacyjnej. W
rozprawie przedmiotem badan sa dwie grupy zwigzkéw miedzymetalicznych.
Pierwsza z nich to stopy Heuslera na bazie niklu 1 manganu
(NioMnX,X=B,Ge,In,Sn 1 Sb), oraz 4-skladnikowy stop Cu,,PdMnAl, zas
druga grupe stanowig zwigzki o strukturze heksagonalnej typu CaCus, zawiera-
jace atom ziemi rzadkiej Ce, oraz Ni (CeNiyZ,Z=Al, Si, Ge i Cu). Dr
M.Pugaczowa-Michalska obliczenia numeryczne wykonala w ramach teorii
funkcjonatu gestosci (DFT), ktérego zakres stosowalnosci do zwiazkow i
stopow metali przejSciowych jest w literaturze fizycznej bardzo dobrze
udokumentowany. Obliczenia takie realizowane s3 w modelu 1-czastkowym, w
ktérym stany elektronowe ukladajg si¢ w pasma energetyczne, bardzo pomocne
w zrozumieniu zachowania si¢ wielu wlasnosci fizycznych 1 prognozowaniu
parametrow technicznych tych materialéw pod katem ich zastosowan. Do
konkretnych obliczen,, habilitantka uzywata kodéw komputerowych TB-LMTO
z grupy prof. O.K.Andersena, oraz kodow FPLO z grupy IFW Dresden.
Aczkolwiek sg to kody powszechnie znane, w praktycznych zastosowaniach
wymagaja od uzytkownika glebokiej wiedzy z numerycznych technik
obliczeniowych, oraz duzego doswiadczenia i starannosci przy weryfikacji
doktadnosei otrzymanych wartoéci liczbowych. Szeroka gama dostepnych opcji
na potencjal wymienno-korelacyjny w takim oprogramowaniu, moze budzi¢
zastrzezenia co do zasadnosci nazywania tych badan z pierwszych zasad. W
odniesieniu do wymienionych dwéch grup materiatdw, ta kwestia nie budzi
moich zastrzezen jesli chodzi o pierwsza klas¢ wymienionych materiatéw. Jesli
chodzi o druga klase materiatléw, w ktorych mamy do czynienia z mocno
zlokalizowanymi orbitalami f, mogg si¢ rodzi¢ watpliwosci, ktére w odnosnych
publikacjach autorka podnosita w mniejszym lub wigkszym stopniu. Na uwage
zashuguje takze fakt, ze obliczenia z wykorzystaniem kodu FPLO dajg
mozliwoé¢ pelnych oblicze relatywistycznych (efekt spin-orbita, orbitalny
moment magnetyczny), ktérych uwzglednienie niewatpliwie podnosi wartos¢
takich badat.

W grupie prac poswigeconych stopom Heuslera, nalezy odnotowaé fakt, ze dla
zwigzkow NipMnB i Ni;MnGe struktura elektronowa zostala obliczona po raz
pierwszy. Wyniki tych badan opublikowane w 2007 roku (PM.4), dotyczace
struktury elektronowej i martenzytycznego przejscia w Ni;MnGa spotkaty si¢ z
wyraznym zainteresowaniem innych grup badawczych, co znalazlo odbicie w
dotaczonym wykazie cytowan. Rowniez publikacje PM.5 i PM.7 opublikowane
w 2007 1 2008 roku zostaly zauwazone i nie przeszly bez echa. Obok standar-
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dowych wynikéw uzyskanych z obliczen pasmowych, habilitantka oszacowala
modut $cisliwosei 1 jego zmiany, wskazujac na uklad Ni;MnB jako wyrdznia-
jacy sie najmniejsza SciSliwodcig. Dla ukladu NiMnSb pokazala na zwiazki mig-
dzy zachowaniem si¢ momentu magnetycznego na atomach Mn i Ni ze wzro-
stem cisnienia hydrostatycznego, a zmianami w elektronowej strukturze pa-
smowej. Przewidziata, ze dla cisnienia 12 GPa spodziewana jest w NiMnSb
najwieksza polaryzacja spinowa. W tym ukladzie takZe stwierdzona zostala
dobra zgodnos¢ obliczonej temperatury Debye’a z wartoscia eksperymentalna,
podobna zgodno$é stwierdzono takze dla rozszerzalnosci termicznej, co w
zasadzie przesadza za poprawnoscig opisu w niskich temperaturach przy
pomocy modelu Debye’a-Griincisena. Szerokq game wynikow habilitantka
zaprezentowala takze dla 4-sktadnikowego stopu Cup, Pd,MnAl. W pracy PM.1,
za pomoca metody TB-LMTO, z zastosowaniem modelu superkomérki,
wykonata szereg obliczen, ktére pozwolily na wglad w strukture elektronowa w
pelnym zakresie koncentracjii od Cu,MnAl poczawszy, az do PdMnAl
Potwierdzone zostalo, Ze ma miejsce przejscie ze struktury L2, do struktury B2,
czemu towarzyszy zmiana uporzadkowania magnetycznego z FM do AFM.
Ponadto, przy wzroscie zawartosci Pd stwierdzony zostal wzrost wartosci
momentu magnetycznego na atomach Mn. Prace PM.8, PM.9 i PM.10 wlaczone
do rozprawy, po$wigcone uktadom CeNisZ (gdzie, Z=Al, Si, Ge i Cu), stanowia
atrakcyjng grupe zwigzkow, ze wzgledu na obecnos¢ ceru Ce, z niestabilng
powloksg elektronowa, ktorej zachowanie uwarunkowane jest obecnoscia orbitali
4f w poblizu poziomu Fermiego. Bardzo cenna zalets tych prac wiaczonych do
rozprawy jest to, ze wyniki badan teoretycznych byly jednoczesnie
weryfikowane takze licznymi pomiarami, w tym takze za pomoca techniki
fotoemisyjnej. Z obliczen energii catkowitej stwierdzono, ze w stanie
podstawowym zwiazki CeNi,Z pozostaja paramagnetyczne. Z poloZenia pasm
elektronowych, stwierdzono stopief hybrydyzacji migdzy orbitalami 3d Ni 1 4f
Ce, oraz opisano zachowanie stanéw w poblizu poziomu Fermiego, przy
podstawianiu w poloZeniu Z atomami Al, Si, Ge i Cu. Pokazana w tych pracach
dobra zgodnos$¢ pasm walencyjnych otrzymanych z eksperymentalnych widm
XPS, z polozeniami pasm obliczonych, uzasadnialaby stosowalnos¢ 1-
elektronowego medelu z potencjalem efektywnym w przyblizentu DFT, do
ukladéw z Ce. Ze wzgledu na silny stopien lokalizacji i prawdopodobne silne
korelacje wieloczastkowe, mozna podejrzewal, ze stan podstawowy w innych
przypadkach moze nie by¢ w tych kategoriach tak dokladnie opisywalny. Takze
zgodnos¢ w obszarze elektronowego ciepta wlasciwego wynikow teoretycznych
z eksperymentalnymi wskazywalaby, ze w tej grupie zwiazkoéw stosowany
model obliczeniowy jest wystarczajaco dokladny. Przy okazji tego stwierdzenia,
nie sposob wyrazi¢ jednakze watpliwoscei, jak daleko 1-czastkowy model moze
opisa¢ strukture kwantows takich ukladow, w ktérych obserwujemy zmiany
oporu elektrycznego charakterystyczne dla mechanizmu domieszkowego
Kondo, oraz zachowania §wiadczace o wystepowaniu mieszanej walencyjnosei.
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Takze w tych zwigzkach spodziewane sa znaczace efekty relatywistyczne,
rzutujace na wielko$¢ orbitalnego momentu magnetycznego, ktore moglyby byé
prawdopodobnie uchwycone przy uzyciu kodu FPLO, majacego takie
mozliwosci. W zakonczeniu tej czesci opinii, dotyczacej dorobku naukowego,
nie sposéb pominaé cyklu publikacji nie wilaczonych do rozprawy, a
dotyczacych stopow Heuslera na bazie zwiazkow Fe;Si i FesAl. We wspdlpracy
z grupa prof. L.Dobrzynskiego, habilitantka uzyskata w nich wiele cennych
wynikow tlhumaczacych wplyw najblizszego otoczenia na momenty
magnetyczne atomow i wielkosci pol nadsubtelnych. Réwniez te prace zostaly
zauwazone i docenione przez inne zespoly badawcze, co zostato udokumento-
wane odnosnymi cytowaniami.

We wstepie do rozprawy habilitacyjnej dr Maria Pugaczowa-Michalska podsu-
mowala w bardzo przejrzystej formie, wyniki swoich prac, zasadnos$¢ czaso-
chtonnych obliczen struktury elektronowej, i potrzebe posiadania wiedzy o pa-
smach walencyjnych, ktéra zrodzily badania eksperymentalne, podjete rowniez
w IFM PAN. Przegladajac wyniki opublikowane samodzielnie przez
habilitantke, ale takze wspOlnie z autorami, ki6rzy wykonali odpowiednie
doswiadczenia, nie mam watpliwosci, ze sg to wyniki znaczace dla postepu w tej
dziedzinie fizyki. Uzyty w tytule rozprawy zwrot .,z pierwszych zasad”, kaze mi
przypuszczaé, ze w obliczeniach nie bylo ,,wolnych parametrow”, ktore bylyby
arbitralnie dobierane, by wymusi¢ zgodnos$¢ z doswiadczeniem. W praktyce,
stosujac ten czy inny potencjat efektywny, istnieje szeroka gama mozliwych do
wyboru aproksymacji, w gaszczu ktorych, stosujac rozbudowane kody
komputerowe, mozna tatwo zgubi¢ kontrole nad mechanizmami fizycznymi,
istotnymi dla wytlumaczenia obserwowanych przebiegow fizycznych w
badanych ukladach. Analizujac pod tym katem wyniki opublikowane przez dr
Marie Pugaczowa-Michalska, nie mam watpliwosci, ze habilitantka uporala si¢
7z tymi zagrozeniami znakomicie, prezentujac przekonywajaco uzyskane wyniki
w samodzielnych pracach, oraz wielu wspdlnych publikacjach, w ktorych jej
udziat jest wyraznie widoczny, podnoszac znaczaco ich wartos¢ poznawcza.
Dlatego wnosze¢ o dopuszczenie dr Marii Pugaczowej-Michalskiej do
kolokwium habilitacyjnego i dalsze postepowanie zgodne z wymogami
formalnymi.

S Wagryle

Prof.dr hab. Stanistaw Kaprzyk



