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Ocena dorobku naukowego dr Marii Pugaczowej-Michalskiej, oraz recenzja jej
pracy habilitacyjnej pt. ,, Wlasnosci stanu podstawowego wybranych stopow Heuslera
i zwiqzkow miedzymetalicznych 7 Ce na podstawie badan metodami z pierwszych

zasad”

Rozprawe habilitacyjna dr Marii Pugaczowej-Michalskiej pt. ,, Wilasnosci stanu
podstawowego wybranych stopéw Heuslera i zwiqzkow miedzymetalicznych z Ce na
podstawie badar metodami z pierwszych zasad ” stanowi dziesigé publikacji (PM1 -
PM10) opublikowanych w renomowanych czasopismach naukowych w latach 1999 -
2008. W tym wykézie dorobku habilitantki az 7 prac opublikowanych jest samodzielnie,
co zastuguje na szczegdlna uwage. W przypadku 3 pozostatych prac dotaczono
o$wiadczenia wspolautordw o ich udziale.

Do rozprawy dodano 33-stronicowy przewodnik po artykutach stanowigcych rozprawe.
Jednak to omdwienie cykiu publikacji nie moze moim zdaniem podlegac¢ ocenie z kilku
powoddw.

Przewodnik napisany jest nieklarownie. Brakuje sprecyzowania celowosci wielu
obliczen, przez co odnosi si¢ W‘I‘a'ZGI;iC, ze obliczenia wykonano przypadkowo. Autorka
uzywa okreslen, ktdre nie sa powszechnie uzywane a przez to nie sa jasne, dla przykiadu
zacytuje kilka powtarzajacych si¢: moment magnetyczny spada..., spadek intensywnosci
pikéw 3d (w rozumieniu gestosci standw elektronowych o okreslonej symetrii
kwantowej), hybrydyzacia standw 3d atomu Mn z pozostatymi elektronami nacechowana
jest wyrazng zaleznosciq spinowa..., Rysunek 1 gestosci standw dla jednego z badanych

stopéw NisMnGe stanowi przykiadowq ilustracje ..., Dla pélmetalicznego NiMnSh



teoretyczna wartosé temperatury Debye'a a warto$é eksperymentalna sq dobrze
pordownywalne, itd. W zwigzku z tym pozwolg sobie na pozostawienie przewodnika po
pracach bez oceny i przejde do omowienia publikacji stanowiacych rozprawe

habilitacyjng.

Giownym tematem rozprawy sg obliczenia struktury pasmowej wybranych stopow
Heuslera. Stopy te, ze wzgledu na prosta budowe, stanowig wdzieczny materiat do badan
modelowych. Przedstawione w pracy badania miaty na celu wyjasnienie wplywu
nieporzadku atomowego oraz sktadu chemicznego na wlasnosci magnetyczne uktadow
na bazie manganu: Ni;MnX (X = B, Ge, In, Sn, Sb), NiMnSb i Cu,.(PdMnAl.

W pracy zastosowano kwantowe metody obliczeniowe ab initio, a rezultaty obliczen
zawieraja informacije o wlasno$ciach mikroskopowych w stanie podstawowym (T=0).
Obliczenia wykonano z uzyciem metod: LMTO (Linearized Muffin-Tin Orbitals) w
przyblizeniu clasnege wiazania z wykorzystaniem potencjatu krystalicznego w
przyblizeniu sfer atomowych, oraz FPLO (Full-Potential Local-Orbital). Zastosowane
metody wykorzystujg jednoczastkowy formalizm Kohna 1 Shama, oparty na Teorii

Funkejonatu Gestosci Honenberga i Kohna.

W pracach PM.2 - PM.S 1 PM.7 autorka prezentuje wyniki obliczen struktury
elektronowej dla stopéw Heuslera Ni;MnX (X=Ga, Ge, B) oraz dla uktadu NiMnSb z
obsadzonymi w polowie pozycjami Ni.

NiMnSb jest szczegdlnie interesujacym zwiazkiem, dla ktérego teoretycznie wykazano
poimetaliczny ferromagnetyczny stan podstawowy, w ktérym dla jednego kierunku spinu
formuje si¢ przerwa energetyczna na poziomie Fermiego. Habilitantka powtorzyla
obliczenia dla tego uktadu, uzyskujgc podobne wyniki do tych, ktore uzyskiwano juz
wczesnie]. Nowym wynikiem jest natomiast wykazanie metalicznego stanu (gestosci
stanéw na poziomie Fermicgo dla dwach polaryzacii spinowych DOS; | #0) dla

Nig g75Pte.7sMnSb. Autorka wykazata, ze nieporzadek atomowy wynikajacy z
domieszkowania podsieci Ni niszczy przerwe energetyczna dla stanow mniejszosciowych
i odgrywa podobna role jak nieporzadek atomowy w stechiometrycznym ukladzie,

powiazany z tzw. obsadzeniami “antisite”. Kontynuacja tej pracy sa obliczenia moduiu



sprezystosel objetodciowe] B w oparciu o analize energii krysztalu E(V) 1 réwnanie stanu
Murnaghana. W moim przekonaniu zbieznos¢ obliczonego parametru B z
eksperymentem jest miara poprawnosci uzytej do obliczen metody, jak réwniez
potencjatu korelacyjno-wymiennego.

-Czeé¢ wykonanych obliczen bazuje na metodzie LMTO, bez uwzglednienia sprzezenia
spin-orbita (S-0). W kilku pracach (m. mn. Ph. Mavropoulus 1 inni, Phys. Rev. B 69
(2004) 54424) wykazano, ze sprzezenie S-O wnosi istotny wkiad na spolaryzowana
gestosé standw na poziomie Fermiego w ferromagnetycznych pétmetalach. Na ile wige to
sprzezenie jest istotne w rachunkach? (Tylko w 2 pracach stanowigcych rozprawe
habilitacyjna autorka uwzglednia sprzgzente S-0).

-Metoda LMTO jest skuteczna 1 szybka. Na ile wyniki z tej metody porownywalne sg dla
te] grupy stopdw z obliczeniami w oparciu o inne metody. W pracy nie znalazlem takiej
analizy, pomimo ze obliczenia dla NiMnSb byly wykonywane réwniez metoda FPLO.
-Czy analizowano wyniki (LMTO i FPLO) dla NiMnSb przy uzyciu tego samego

potencjatu korelacyjno-wymiennego?

Interesujace sg badania $cisliwosci serii stopéw Heuslera typu: NixMnX dla X=B, Ge, In,
Sn, Sb w oparciu o obliczenia metodg FPLO. Najczgsciej uzyskane wynikl nie maja
odniesienia do eksperymentu, ale sa pordwnywalne z wartosciami modutow $cisliwoscei
obliczonymi przez innych autoréw. Te obliczenia autorka wykonuje w ramach jedne;
metody (FPLQ) i przy uzyciu potencjatu korelacyjno-wymiennego typu Perdewa i

Wanga, stad wyniki sa wiarygodne i mozliwe do pordwnania.

Odrebny temat, wiaczony do rozprawy habilitacyjnej stanowia obliczenia struktur
elektronowych dla zwiazkdéw miedzymetalicznych ceru CeNisZ, gdzie Z=Al, Si, Ga i
Cu. Tu autorka podejmuje wspdiprace z eksperymentalng grupg fizyk6éw, badajacych te i
podobne uktady od diuzszego czasu. Zdaje sobie dobrze sprawg z rdznych problemow,
stanowiacych wyzwanie dla obliczen ab initio; zasadniczy problem to uwzglednianie
efektu korelacji. Coulombowska energia korelacji, zwykle okolo 3-6 eV, prowadzi do .
przesuniecia podpasma 4f do nizszych energii wiazania (wzglgdem energii Fermiego),

moze tez byé przyczyng lokalizacji elektronow f. Habilitantka uzyskata wyjatkowo
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dobrg zgodnoé¢ pomigdzy elektronowym wspdtczynnikiem ciepta whasciwego y
okre$lonym teoretycznie 1 z eksperymentu. Tak dobra zbieznosé wystepuje bez
subtelnego uzmienniania energii korelacji U. Wykazata tez na drodze obliczen, ze badane
zwigzki Ce sq paramagnetykami. Obliczone widma XPS dobrze opisuja widma
eksperymentalne. ‘

Podsumowujac; pomimo uwag krytycznych, dr Maria Pugaczowa-Michalska
uzupelnita bazg $wiatowg danych w zakresie obliczen struktur elektronowych stopéw
Heuslera na bazie manganu, wykazala si¢ rowniez znajomoscia odpowiednich metod
obliczeniowych.
Dorobek naukowy habilitantki jest znaczacy, opublikowata 6 prac przed doktoratem, a po
uzyskaniu stopnia doktora opublikowala 45 prac w czasopismach z listy filadelfijskiej,
podejmujac wspotprace z zespotami eksperymentatordéw, m. in. z Instytutu Fizyki
Molekularnej PAN w Poznaniu, Instytutu Fizyki Uniwersytetu w Biatymstoku, czy
Instytutu Fizyki Uniwersytetu Slaskiego.
Habilitantka brata udziat w wielu konferencjach miedzynarodowych w kraju 1 zagranica,
prezentujac swoje wyniki gtdwnie w postaci posterdéw. Przy duzej liczbie prac
opublikowanych, liczba cytowan tych prac (bez cytowan wlasnych) miesci sie w sredniej
krajowej i wynosi 96. Liczba wygloszonych referatdw na zaproszenie organizatoréw
konferencji jest skromna (jeden referat). Wynika to przypuszezalnie z faktu, ze
kontynuowane badania nie majg waloru unikalnosci, a analiza wynikéw nie wychodzi
poza standardowy opis.

Dr Pugaczowa-Michalska prowadzila zajecia dydaktyczne (¢wiczenia) ze studentami
Politechniki Poznanskiej oraz byta opiekunem 2 prac magisterskich, brata tez czynny
udzial w organizowanych konferencjach ,,Furopean Conference ,,Physics of Magnetism”.

Odbyla dwa miesieczne zagraniczne wyjazdy naukowe.

W podsumowaniu mojej opinii, rozwazajac przedstawiong do recenzji rozprawe
habilitacyjng oraz caly dorobek naukowy po doktoracie obejmujacy tacznie 47 prac,
uwazam, ze dr Maria Pugaczowa-Michalska spetnila wymagania stawiane ustawowo

habilitantom i wnosze o Jej dopuszczenie do dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.
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