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RECENZIJA

rozprawy habilitacyjnej doktor Marii Pugaczowej-Michalskiej p.t.:
»Whasnosci stanu podstawowego wybranych stopéw Heuslera i zwigzkow
migdzymetalicznych z Ce na podstawie badati metodami z pierwszych zasad ”
oraz ocena jej dorobku naukowego.

W latach 1987-1991 dr Maria Pugaczowa-Michalska studiowata fizyke na
Wydziale Fizyki Uniwersytetu im. Alischera Navoi w Samarkandzie
(Uzbekistan). Od roku 1991 kontynuowata studia pna Wydziale Fizyki
Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu, gdzie w roku 1992 uzyskala
tytul zawodowy magistra fizyki. Bezposrednio po studiach zostala stuchaczkq
studium doktoranckiego w Instytucie Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii
Navk. Podczas studiéw doktoranckich habilitanatka zajmowata si¢ badaniami
teoretycznymi struktury elektronowej zwiazkéw migdzym etalicznych metodami
ab-initio. "W roku 1997 uzyskata stopiefi doktora nauk fizyeznych za rozprawg
doktorska, zatytutowans, ,,Wplyw uporzadkowania chemicznego na strukture
¢lektronowa i wlasnosci magnetyczne stopéw Heuslera”, Promotorem rozprawy
doktorskiej byt prof. Andrzej Jezierski z Instytutu Fizyki Molekularnej PAN.
Po uzyskaniu stopnia doktora habilitantka rozszerza dotychczasowa tematyke
badawcza o badania dotyczace wplywu cisnienia hydrostatycznego na strukfurg
elektronowa i whasnosci magnetyczne szerokiej klasy stopéw Heuslera.
Wykorzystujae technike obliczer ab-initio rozpcczq%a réwniez badania struktury
elektronowej uktadéw miedzymatelicznch zawierajacych ziemie rzadkie (cer).

Ocena rozprawy habilitacyjnej.

Tematyka wszystkich publikacji tworzacych rozprawe habilitacyjng dr
Marii Pugaczowem-Michalskiej dotyczy przede wszystkim obliczen struktury
elektronowej stanu podstawowego wybranych uktadow mlfgdzymetaliczaych
trojkskladnikowych stopéw Heuslera Ni;MnX (X=B, Ga, Ge, In, Sn, Sb) 1

czteroskltadnikowego stopu CuPdMnAl oraz zwiazkéw CeNi,Z (Z=Al, Si,
Ga, Cu).

Rozprawa habilitacyjna dr Marii Pugaczowej-Michalskiej sklada sig z
jednotematycznego cyklu 10 prac (ponumerowanych od PM.1 do PM.10 w



dotaczonym do dokumentacji habilitacyjnej autoreferacie) opublikowanych w
cz-'aSOpismach z tzw. listy filadelfijskiej, z czego siedem (od PM1 do PM?7), to
prace samodzieine habilitantki. Pozostate trzy prace (PM8-PM10), to prace
wspblautorskic z dominujaca udzialem habilitantki, co jest jednoznacznie
wyrazone w zataczonych o$wiadczeniach wspotautoréw.

W pracy pierwszej (PM.1), opublikowanej w phys.stat. sol (b) jako Rapid
Research  Note,  habilitantka  zbadala  magnetyczne  wiasnodci
czteroskladnikowego stopu Heuslera Cu,..PdMnAl dla wybranych koncentracji
palladu. Badania zostaly przeprowadzone w ramach metody ciasnego wiszania
z uwzglednieniem polaryzacji spiniowej (TB-LMTO- Tight Binding Linear
Muffin-Tin Orbitaly w przyblizenin ASA (dtomic Sphere Approximation).
Pokazano, ze wzrost koncentracji palladu prowadzi do wzrostu catkowitego
momentu  magnetycziiego, przy czym najwigkszy przyczynek do momentu
magnetycznego pochodzi od manganu. Opisano szczegélowo  zmiane
uporzadkowania magnetycznego od fazy ferromagnetycznej (x<1.0) do fazy
antyferromagnetycznej (x21.0) po domieszkowania palladem. Przy czym,
momenty magnetyczne w podsietiach, zawierajace  przeciwne momenty
magnetyczne, pochodza od atoméw manganu.

W przypadku stopu antyferromagnetycznego Pd,MnAl wyznaczono dwie
najbardziej prawdopodobne potozenia atoméw manganu w podsieci Mn-Al.
Momenty magnetyczne dla tego stopu sa niedoszacowane w poréwnaniu z
danymi eksperymentalnymi Webstera i Tebble (J.Appl.Phys. 39, 471, (1968)).

Publikacja druga (PM.2) dotyczy zbadania wplywu domieszkowania
platyna  na strukturg elektronows i wlasnosci magnetyczne stopu NiMnSb,
Tutaj, podobnie w poprzedniej pracy habilitantka zastosowatza metode TB-
LMTO z uwzglednieniem polaryzacji spinowej. Stop Heusiera NiMnSb byt i
jest ciagle intensywnie badany z powodu pétmetalicznego charakteru stanu
podstawowego tego stopu, co rodzi nadzieje na  zastosowanie go w
spintronice. Pétmetaliczny charakter tego stopu zostal potwierdzony wielokrotne
we wezesniejszych badaniach struktury elektronowej metoda KKR (Kerringa-
Kohn-Restoker) oraz metoda, LMTO (Muffin-Tin-Orbital). W pracy pokazano,
ze nieporzadek moze prowadzié do redukeji pétmetalicznosci  stopu NiMnSbh.
Pokazano réwniez, ze przemieszczenie atoméw niklu lub platyny do wolnych
miejsc prowadzi do redukcji przerwy energetycznej na poziomie Fermiego.
Szczegdtowo zhadano jak moment magnetyczny zalezy od liczby atoméw Pt i
Ni uzytych do obliczen, Wptyw nieporzadku w tym stopie byt juz badany
wezesnie] przez Orgassa i innych (Phys.Rev B60,13237 (1999)).

Trzecia praca (PM.3) jest kontynuacja publikacji PM.2 i poswigcona jest
badaniom wplywu ciénienia hydrostatycznego i rozszerzalnosei termicznej na
strukture elektronowa stopu NiMnSb. Obliczenia numeryczne przeprowadzono



stosujac metode funkcjonahu gestosci w wersji FPLO (Full-Potential-Local-
Orbital), natomiast wiasnosci termiczne wyznaczono w oparciu o prosty model
2wany modelem Debye’a-Griineisena wprowadzony przez Moruzziego i innych
(Phys.Rev. B37, 790 (1988)). Model ten uwzglednia anharmonicznosé drgan
sieci, pochodzaca od drgan akustycznych, poprzez fenomenologiczny parametr
Grilneisena.  Obliczone wartosci modutu $cisliwosci wskazujg na wigksza
Scisliwosé stopu NiMnSb niz stopéw Heuslera Ni,MnZ (Z=Al.,Ga,In,Ge).
Pokazano réwniez zmniejszenie magnetyzacji ze wzrostem ciénienia, W
przypadku stopu. NiMnSb, zaproponowany model prowadzi do zgodnego z
danymi eksperymentalnymi oszacowania wspdlczynnika rozszerzalnosci
termicznej tego stopu.

Praca PM.4  poswigcona jest giownie badaniom przejscia typu
martenowskiego (ang. martensitic transformation) od fazy kubicznej do
tetragonalnej (B1—B4'—B4"—>B4™) w stopie Ni;MnGa. Strukture elektronowa
wyznaczono metoda TB-LMTO. Okazalo sie, ze najbardziej stabilna faza jest
faza B. Obliczono przyczynki do momentu magnetycznego pochodzace od
wszystkich atoméw tworzacych stop oraz  przedyskutowano szczegdlowo
g¢stosc stanodw we wszystkich fazach. Pokazano, ze moment magnetyczny jest
zlokalizowany gléwnie na manganie oraz szozegétowo przedyskutowano
stabilnos¢ wszystkich faz,

Prace PM.5, PM.6 i PM.7 dotyczq giéwnie badari wplywu ciénienia
hydrostatycznego na strukture elekironowa réznych stopéw Heuslera. W pracy
PM.5 pokazano, ze stan podstawowy stopu Ni;MnGe jest ferromagnetyczny a
momenty magnetyczne manganu oraz niklu sg zgodne z ich wartosciami
otrzymanymi innymi matodami typu ab-initio, przy czym otrzymana mala
wartos¢ orbitalnego magnetycznego dla manganu i niklu jest zgodna z wynikami
otrzymanymi w pehi relatywistyczng metoda KKR (Korringa-Kohna-
Rostokera) przez Galankisa (Phys.Rev B71, 012413 (2005)). W pracy PML6.
habilitantka skoncentrowala si¢ na badaniach wplywu cisnienia na wiasnosci
magnetyczne grupy stopow Heuslera Ni;MnX (X=In, Sn, Sb). Stan
podstawowy tych stopéw wyznaczono w pelni relatywistyczng metoda FPLO i
pokazano, z¢ faworyzowany jest porzadek ferromagnetyczny. Wyznaczono
mi¢dzy innymi modul sprezystosci i jego pochodng korzystajac z rOwnania
stanu Muranghana (Proc. Natl. Acad. Sci. USA 30, 244 (1944)). Otrzymane
wartosci modulu sprezystoset sa wigksze niz ich wartosei otrzymane wczeséniej
bez uwzglednienia oddziatywania spin-orbita, co prawdopodobnie jest
spowodowane  wigksza sztywnoscia ukladu po uwzglednieniu momenty
orbitalnego. Praca PM.7 jest kontynuacjg badaii przeprowadzonych w dwéch
poprzednich pracach i dotyczy poréwnaniu struktury elektronowej i wlasnosci
magnetycznych stopu Ni;MnB z innymi stopami Heuslera na bazie niklu. Uklad
ten byl wczesniej badany pod katem jego stabilnosci strukturalnej (L.S.



Palatnik, LJ. Fal’ko, Fiz. Met. Metalloved. 55, 941, (1983)). W pracy PM.7
podjgto  bardziej szczegélowe badania tego stopu i stwierdzono, ze w stanie
podstawowym w strukturze kubicznej L2, stop Ni;MnB jest ferromagnetykiem,

Momenty magnetyczne wykazuja liniowa zaleznos¢ w funkeji cisnienia
hydrostatycznego.

Ostatnie trzy prace wchodzace w sklad rozprawy habilitacyjnej (PM.8-

Cu) o strukturze heksagonalnej CaCus, Prace te powstaly we wspéipracy z
eksperymentatorami. Habilitantka poréwnuje w nich wykonane przez siebie
obliczenia struktury elektronowej, w ktorych zostaly uwzglednione efekty
niclokalne, z wynikami eksperymentalnymi uzyskanymi w Instytucie Fizyki
Molekularnej PAN oraz w  Instytucie Niskich Temperatur i Badan
Strakturalnych PAN. Badania struktury elektronowej, przeprowadzone dla tych
zwiazkoéw, wskazuja na paramagnetyczny charakter ich stanu podstawowego.
Wyniki badan wskazuja roéwniez na dominujacy charakter pasma ponize]
poziomu Fermiego, pochodzacego od elektronéw 3d niklu oraz piku
pochodzacego od elektrondéw 4f ceru réwniez w poblizu poziomu Fermiego.
Sytuacja taka sprzyja hybrydyzacji stanéw elekironowych 3d-4f. Oszacowany z
obliczef gestodci standw wspdlezynnik elektronowego ciepla whasciwego jak
rowniez jego pomiary cksperymentalne (patrz Tabela I w pracy PM.8)
potwierdzaja mieszang walencyjnosé stopow CeNisZ (Z=Al., Si, Ga, Cu).
Uzyskano rowniez dobra zgodno$¢ pomigdzy obliczonym a wyznaczonym
metoda XPS (X-ray-Photoemission-Spectroscopy) pasmem walencyjnym dla
CeNiy,Z (Rys.4 w pracy PM.10).

Z wszystkich stopéw Heuslera przebadanych w ramach rozprawy
habilitacyinej dr Marii Pugaczowem-Michalskiej najwszechstronniej
przebadany zostal stop NiMnSb wykazujacy wiele ciekawych wlasnosei, z
ktérych najciekawsza wyddje sie potmetalicznosé tego zwiazku.

Ocena dorobku naukowego. o

Na dorobek naukowy doktor Marii Pugaczowem-Michalskiej skiada si¢
37 artykulow naukowych w tym 31 zostato opublikowanych po uzyskarniu
stopnia doktora. Wszystkie prace opublikowane sa w dobrych czasopismach z
listy filadelfijskiej. |

Najbardziej wartosciowe prace,  nie bedace czescia rozprawy
habilitacyjnej, to prace dotyczace wplywy domieszkowania metalami
przejciowymi- chromem i manganem- na strukture elektronows stopbw
Heuslera na bazie zelaza (prace A.16, A.F7, A23, A.27. A34, A38 z list
dotaczonej do dokumentacji habilitacyjnej). Prace te zawierajg wiele
ciekawych wynikéw np. ustalenie preferencii obsadzenr —struktury kubicznej



DOs, czy tez wyznaczenie lokalnych momentéw magnetycznych z
u_\__vv*zg.len-i.enicm. oddzialywan nadsubtelnych, ktére majg kluczowe znaczenie
dla ustalenia porzadku magnetycznego w badanych stopach. Warto tez
wspomnie¢ o wynikach badan teoretycznych i eksperymentalnych dotyczacych
tréjsktadnikowych stopéw na bazie ceru i niklu zawartych w pracach A.19 i
A.26. Prace te obejmuja  szeroki wachlarz zagadnien poezawszy od
teoretycznych  badan  struktury  elektronowej, skonfrontowanej =z
eksperymentalnym widmem XPS do pomiaru oporu elekirycznego i ciepla
wlasciwego. Prace te niewatpliwie przyczynily sie do uzyskania petniejszej
charakterystyki wiasnosci elektronowych, transportowych i magnetycznych
badanych uktadéw.

Ponadto, cennym aspektem tych prac jest to, ze badania przeprowadzone
w tych pracach byly inspirowane wynikami eksperymentalnymi lub tez byly
testem dla prawidlowosci wynikow teoretycznych. Pokazuja one duza
umigjetno$é wspdlpracy habilitantki z eksperymentatorami. Warto wspomnied,
ze habilitantka prowadzi owocng wspélprace z kilkoma krajowymi oérodkami
naukowymi takimi jak: Wydzial Fizyki Uniwersytetu w Bialymstoku, Wydziat
Fizyki Uniwersytetu Slaskiego w Katowicach, INTiBS PAN, Grupa
doswiadczalna IFM PAN- Zakiad Stopéw Magnetycznych.

Zaréwno w rozprawie jak i dorobku naukowym habilitantka wykazata sie
praktycznymi umiej¢tnosciami w poshigiwaniu sie zaawansowanymi technikami
numerycznymi. Badania struktury elektronowej badanych uktadéw, zostaty
przeprowadzone w opareiu o rézne warianty metody funkcjonahi gestosci z
uwzglednieniem efektow  relatywistycznych, oddziatywania  spin-orbita,
cisnienia, temperatury oraz nieporzadku. Habilitantka opanowata szeroki
wachlarz zaawansowanych i skomplikowanych metod obliczeniowych, takich
jak: samozgodna metode TB-LMTO (Tight Binding-Linear Muffin-Tin-Orbital)
(patrz np. Kepemnik and Eschrig, Phyc. Rev. BS59, 1743 (I 999)) =
uwzglednieniem oddziatywania spin-orbita ~ w przyblizeniu ASA (dtomic
Sphere Approximation), FPLO (Full Potentigl non-orthogonal Local Orbital
minimum basis method ) Efekty spinowo-orbitalne uwzgledniono  w
przyblizeniu lokalnej gestosci spinowej {LSDA), a tzw. fiill-relativistic method
za pomocg potencjatu Perdewa-Wanga (Phys.Rev. B45, 13244, (1992))..
Wykorzystano rowniez potencjal korelacyjno-wymienny zaproponowany przez
Bartha i Hedina (U, von Barth, L.Hedin, J.phys. C5, 1629 (972)). W pracach
dotyczacych badan ukiadow zawierajacych cer (prace PM.8-PM.10), efekty
nielokalne zostaly uwzglednione w potencjale wymienno-korelacyjnym w
postaci potencjalu Langreth-Mehl-Hu, ktéry jest spinowo zalezng wersja
potencjatu  Langreth-Mehl (C.D. Hu, D.C. Langreth, (Phys. Scr. 32, 391,
(1985)).



Nasuwa si¢ tu jednak ogolniejsza refleksja dotyczaca przyblizen

Jednoelektronowych w przypadku ukladéw z silnymi korelacjami, a do takich
Z pewnoscia naleza zwiazki miedzymetaliczna z cerem, w tym, w szczegolnosei
tzw. uklady cmzkefenmonowe Jednoelektronowe przyblizenia odmos}y duzy
sukces w wyjasnieniu wiasnosci ukladéw, w ktorych korelacje nie odgrywaja
istotnej roli. Zaliczamy do nich na przyklad: prosie metale, niektére izolatory i
polprzewodniki. Jednak przyblizenie jednoelektronowe zawodzi w przypadku
takich ukladoéw jak izolatory Motta, kupraty, manganity i uklady z ziemiami
rzadkimi. Zrozumienie wlasnosci tych ukladow stanowi ciagle wielkie
wyzwanie fizyki ciala stalego. Nawet proste modele takie jak jednopasmowy
model Hubbarda, w ktérym zaniedbane sg oddna}ywama d}ugozasu;gowe
uwzgledniono Jedyme oddzm{ywama na wezle, nie dajg sie rozwigzac Scisle.
Diatego tez rozwiszywanie modelowych Hamiltonianéw pozwala uzyskaé
jedynie wyniki jako$ciowe; a bardziéj szczegélowe informacje o ukladach z
silnymi korelacjami  uzyskuje si¢ stosujac metody ab-initio, uwzglgdniajace
specyfike tych ukladéw. W rozprawie, troche brakuje szerszego spojrzenia na
prowadzone badania, a takze na perspektywy dalszych badafi. Nasuwa sie wicle
pytan co do stosowania metod z pierwszych zasad. Na przyklad, w jakich
przypadkach uwzglednienie nielokalnodci tzn. wyjscie poza czyste przyblizenia
LDA (GGA-Generalized-Gradient Approximation, Perdev and Wang1986), lub
uzycie przyblizenia LDA-U , daje lepsze rezultaty.
Ihitym problemem jest wyjécie poza standardowa metode DFT. Jedng z
mozliwodci jest metoda LDA-DMFT (Dynamical Mean Field Theory)
stosowanej dla ukladéw z sﬂnyml korelacjami, Zastosowana dla klasycznego
izolatora Motta NiQO poprawia wartosé¢ przerwy energetycznej lokalnego
momentu magnetycznego. W metodzie tej najpierw przeprowadza sig obliczenia.
w ramach metody LDA, ktéra daje parametry specyfikujace uklad, Stqd
konstruuje si¢ bardziej realistyczny Hamiltonian, ktéry nastgpnie rozwigzuje sig
w ramach metody DMFT. Jaka jest opinia habilitantki o tej metodzie?

Wszystkie prace habilitantki (samodzielne i wspélautorskie) byly
cytowane 47 razy bez autocytowan ( 96 razy z cytatami wspélautorow)

Dr Maria Pugaczowa-Michalska prezentowata wyniki swoich badan na 20
krajowych i mzqdzynarodowych konferencjach oraz wyglosila 5 referatow
konferencyjnych. Brata réwniez udziat w realizacji 3 grantow badawczych jako
giéwny wykonawca.

Ponadto wykonata 10 recenzji artykutdéw naukowych ( MMM, Journal
of Alloys and Compounds, Material Science, Molecular Physics Reports).

W roku 2004 otrzymata za aktywnosé naukowa Nagrodg Dyrekiora IFM
PAN.



~ Dzialalnos¢ dydaktyczna dr Marii Pugaczowem-Michalskiej zwiazana jest
z Wydzialem Fizyki Technicznej Politechniki Poznanskiej, gdzie w latach 2003-
2006 prowadzila ¢wiczenia oraz byta opiekunks 2 prac magisterskich.

Dr Maria Pugaczowa-Michalska brala aktywny udzial w organizacji
migdzynarodowej konferencji : Physics of Magnetism” w 2005 i 2008 roku oraz

Wyjazdy naukowe to krétkie pobyty w ICTP w Triescie w' roku 2000 i
2001..

W podsumowaniu stwierdzam, ze przedstawiona mi do recenzji rozprawa
habilitacyjna oraz dorobek naukowy spetniaja ustawowe wymagania , zawarte
w Ustawie 2z dnia 14 marca 2003r, o Stopniach Naukowych i Tytule
Naukowym oraz o Stopniach i Tytule Naukowym w Zakresie Sztuki (Dz.U.Nr
65, poz.595), jak réwniez  zwyczajowe wymagania stawiane pracom
habilitacyjnym i wnoszg o dopuszczenie doktor Marig Pugaczowa-Michalska do
dalszych etapéw przewodu habilitacyjnego.
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