Krakow, 29 I 2020

Recenzja dorobku naukowego oraz rozprawy habilitacyjnej

Tytul rozprawy: Modelowanie materialéw magnetycznych z

wykorzystaniem teorii funkcjonalu gestosci

Autor: dr. inz. Miroslaw Werwinski

Dr. inz. Mirostaw Werwinski ukonczyt studia w roku 2006 na Wydziale Fizyki Technicznej Politech-
niki Poznanskiej uzyskujac stopiert magistra inzyniera fizyki technicznej. Tytul pracy magisterskiej
to Badanic wlasnosci elektronowych i magnetycznych zwiqzkéw uranu UCoAsy, UCosB i UsGey w

oparciu o obliczenia abinitio.

W roku 2007 uzyskal stypendinm z programu Marie-Curie Psi-k training ktore sfinansowalo jego
micsieczne szkolenia naukowe w: /i/ Lyonie (czerwiec 2007), /ii/ San-Sebastian, Hiszpania (lipiec
2007), /iii/ oraz pobyt na szkole nanomagnetyzmu i spintroniki (wrzesien 2008, Praga). Poza sty-
pendinm Marii-Curie dochodza do tego szkolenie w Juelich (marzec 2007), workshop w Krakowie
(IFJ PAN, grudzien 2007), workshop dotyczacy pakietu programow WIEN2k (marzec 2008, Wie-

deri) i workshop dotyczacy pakietu FPLO (sierpient 2008, IFW Dresden) oraz krotki 2-tyg. kontrakt
w Instytucie Leibnitza w Dresden (listopad 2008).

Rownolegle do zaawansowanch szkolent dr Werwinski do roku 2008 uczestniczyt (jako wykonawca)
w realizacji duzego polsko-niemieckiego grantu dotyczacego badania magnetycznych wlasnosc me-
tastabilnych zwigzkow i stopow miedzymetalicznych w oparciu o metody abinitio.

Jako logiczna kontynuacja powyzszych badan - do roku 2010 uczestniczyt w realizacji grantu finan-

sowanego przez MNiSW a zajmujacego si¢ wasnosciami elektronowymi i magnetycznymi zwigzkow



miedzymetalicznych metali przejéciowych z powltokami f-elektronowymi. W roku 2010 uzyskal grant

promotorski na napisanie doktoratu.

Rozprawe doktorska Obliczenia z pierwszych zasad wtasnosci elektronowych i magnetycznych wybra-
nych zwiqzkow miedzymetalicznych zawierajacych cer, samar i« uran obronit w roku 2011 w Instytucie
Fizyki Polskicj Akademii Nauki w Poznaniu. Promotorem byl dr hab Andrzej Szajek , profesor IFM
PAN. W roku 2012 dr Werwinski uzyskal stopien adiunkta w Zakltadzie Teorii Ciata Statego IFM
PAN. W okresie 2011-2012 rownolegle do swojej pracy doktorskiej dr Werwinski uczestniczyt w ko-
lejnym polsko-niemieckim grancie dotyczacym badania wlasnosci magnetycznych stopow na bazie

Y Coy (w roznych stanach krystalicznych).

Pod koniec roku 2012 wyjechal na 3-letni staz naukowy (postdoctoral researcher) na Wydziale Fi-
zyvki i Astronomii Uniwersytetu w Uppsali gdzie zajmowal si¢ glownie problemami zwigzanymi z
materiatami magnetycznymi na bazie pierwiastkow ziem rzadkich w ramach duzego projektu z 7

Programu Ramowego Unii Europejskiej obejmujacego kilkanascie uczelni (miedzy innymi uniwersy-

tety w Uppsali, Wiedniu, Madrycie, Dresden, Darmstadt).

W roku 2014 (tuz przed ukonczeniem pobytu w Uppsali) dr Werwiriski rozpoczal prace nad swoja
rozprawg habilitacyjng. Jej tytut to Modelowanie materiatow magnetycznych z wykorzystaniem teorii
funkcjonatu gestosci. Sktada si¢ na nig 8 bardzo dobrych i tematycznie Scisle powigzanych publika-
cji wJ. Alloys Compd., Computer Mater. Sci., Phys Rev. B, J. Phys. D: Appl. Phys. Celem pracy
jest wyjasnienie z pierwszych zasad (bez fenomenologicznych, dopasowywanych do eksperymentu
parametrow) obserwowanych wtasnosci fizycznych: strukturalnych, elektronowych i magnetycznych
wielu zwigzkow magnetycznych. Jako szezegolne osiggniecia rozprawy majace zarOwno znaczenie
teoretyezne jak i praktyczne (konkretne zastosowania inzynieryjne) nalezy wymieni¢: /i/ wyjasnie-

nie wptywu domieszkowania na materialy stosowane w elektrodach do nowej generacji akumula-



torow niklowo-metalowo-wodorkowych, /ii/ okreslenie konkretnych wymagan do poprawnego opisu
elektronow f w kilku waznych zwiazkach uranu (w ramach modelowania z uzyciem DFT), /iii/ kom-
pleksowe przebadanie sktadnikow (z wykluczeniem popularnych lecz niezwykle drogich pierwiastkow
ziem rzadkich) na nowe magnesy trwate. Punkty pierwszy i trzeci potencjalnie moga miec impakt

ekonomiczny na gospodarke (w sektorze nowoczesnych rozwiazan i innowacyjnych technologii).

Jak juz powyzej wspomniano dr Werwinski jest wspolautorem 8 prac sktadajacych si¢ na rozprawe
habilitacyjna. Po zapoznaniu si¢ z odpowiednimi oswiadezeniami, biorac ponadto pod uwage niezwy-
kta pracochtonnos¢é modelowania kwantowego (wykluczajaca prace indywidualng, praca grupowa
jest tu absolutna koniecznoscia) z przekonaniem stwierdzam, ze indywidualny wktad dr Werwin-
skiego w powstanie w. wym. 8 prac jest wystarczajacy na dobra 1 wartosciowa rozprawe habilita-
cying. Co wigeej, szeroka i udana wspotpraca naukowa zarowno z krajowymi jak 1 z zagranicznyini
naukowcami, zaowocowala wyzszym poziomem publikacji i pelniejsza oraz szybsza realizacja podej-

mowanych projektow naukowych.

Poza wymienionymi pracami dr Werwinski jest wspotautorem 34 dobrych i interesujacych prac
naukowych ktore adresuja: /i/ badania materialow na elektrody do nowe] generacji akumulatorow
niklowo-metalowo-wodorkowych, /ii/ modelowania réznych materialow zawierajacych uran, /iii/
hadania materialow na magnesy trwale bez stosowania pierwiastkow ziem rzadkich, /iv/ badania
magnetokalorykow (fazy Lavesa oparte o YCoy, /v/ badania zwiazkow zawierajacych cer, /vi/ inne

poboczne zagadnienia np. badania nad ukladami f-clektronowymi itp.

Szezegolng cecha wigkszoscl prac (zarowno tych wchodzacych w sktad rozprawy hab. jak i tych po-
zostatyeh) jest scisty zwigzek z eksperymentemn, prace te zawieraja jednoczesnie dane doswiadczalne

jak i ich interpretacje na gruncie przeprowadzonego modelowania.

Jezeli idzie o liczbe cytowan i indeks Hirscha dr Werwinskiego to w mojej opinii sa one typowe dla



habilitacji z fizyki. W tym miejscu nalezy wziasé pod uwage specyfike opracowywanych zagadnien i
stosowanego warsztatu obliczeniowego. Powstanie poszczegolnych prac wigze si¢ z tak duzym nakta-
dem pracy koncepcyjnej i nakltadem pracy obliczeniowej, ze niewiele grup badawczych jest w stanie
podejmowac podobne zagadnienia. Dlatego wlasnie w tej dziedzinie jest stosunkowo mato cytowan
w porowaniu do innych “bardziej popularnych” dziatow fizyki. Gdyby (hipotetycznie) uwzgledni¢ na
to poprawke, to liczba cytowan i indeks Hirscha dr Werwinskiego powinny ulec przemmnozeniu przez
czynnik 1.5 (oczywidcie, z mojej strony jest to czysto intuicyjne oszacowanie). W tym miejscu warto
takze podkresli¢c wyjatkowo duza aktywnosé habilitanta w realizacje Grantow zarowno krajowych

jak 1 miedzynarodowych.

Dydaktyka

Dr Werwinski prowadzit 3 semestrowe laboratorium specjalistyczne (studia stacjonarne II stopnia)
Badanie wtasnosci fizycznych uktadow nieuporzqdkowanych metodami symulacyi komputerowych w
ramach wspotpracy miedzy Politechnika Poznanska a IFM PAN.

Ponadto prowadzit wyktad dla doktorantow pt. Korelacje elektronowe i modelowanie uktadow w
skali atomowej. Byt opiekunem i promotorem pracy magisterskiej na Politechnice Poznarniskiej (ma-
gistrant zdobyl Diamentowy Grant 2018), oraz opickunem naukowym i promotorem pomocniczym
dwoch doktoratow (IFM PAN).

Biorac pod uwage zatrudnienie w PAN a wiec utrudniony (w stosunku do pracownikoéw Uniwersyte-
tow) kontakt ze studentami fizyki powyzej wymienione osiggniecia dydaktyczne oceniam pozytyw-

nie.

Inne osiggniecia naukowe i zawodowe

Dr Werwinski kieruje matym ale aktywnym zespoltem badawczym. Jest wspolodpowiedzialny za



utrzymanie i rozbudowe duzego klastra obliczeniowego. Rozbudowywuje 1 uruchamia nowe oprogra-

mowanie naukowe.

Nalezy zauwazyé aktywnosé habilitanta w recenzowaniu publikacji w prestizowych czasopismach

fizyeznych co niewatpliwie swiadezy o miedzynarodowym uznaniu jego kompetencji naukowych.

W koricu (jako dosy¢ wyjatkowe) nalezy podkresli¢ wspotprace z przemystem (produkcja magnesow

i materialow magnetycznych).

Wspo6lpraca miedzynarodowa, uczestnictwo w konferencjach, workshopach i wyktady,

uczestnictwo w realizacji grantow miedzynarodowych

Fakty, wymienione przez habilitanta, zalaczone jako materiaty pomocnicze do rozprawy to dosy¢

obszerne zestawienie. W mojej opinii habilitantowi nalezy sie tutaj pozytywna ocena "z plusem”.

Obecnie przejde do skrotowego omoéwienia poszczeg6lnych prac skta-

dajacych sie na rozprawe

Prace bede omawiac nie wg. kolejnosci chronologiczanej ale wedlug utozenia tematycznego (tak jak

to zaproponowal habilitant).

I. Badanie wplywu domieszek na wlasciwosci stopow opartych o La;Niz; prace J. Alloys
Compd. 763, 951 (2018); J. Alloys Compd. 773, 131 (2019) stanowiace polaczenie

eksperymentu i modelowania abinitio

Stopy Las_,Mg,Ni7 a takze warianty tych stopow z dodatkiem gadolinu lub cobaltu sa obiecuja-
cymi materiatami na elektrody do akumulatorow niklowo-metalowo-wodorkowych - odznaczajq si¢

odwracalng absorbeja/desorbeja wodoru.



Dr Werwinski byl odpowiedzialny za zbadanie struktury i stabilnosci energetycznej poszczegolnych
stopow 1 wyznaczenie ich pasm walencyjnych. Ustalone zostalo, ze najlepsze wlasnosci elektroche-
miczne i elektronowe posiada Laj s;MgosNiz a nastepnie rozwazano jak na w.wym. wlasnosci ma
podstawianie za La gadolinu oraz podstawianie za nikiel cobaltu (analiza wpltywu tych domieszek

na gestosci stanow elektronowych w okolicy poziomu Fermiego).

II. Badania nad zwigzkami uranu (prace: Comput. Mater Sci 134, 166 (2017); Comput.

Mater Sci 81, 402 (2014); Phys. Rev. B90, 064430 (2014)

Prace te koncentrowaty si¢ na zwiazkach UNi,Sho, UCuSbhy oraz UResSio celem ustalenia sensow-
nego przyblizonego opisu f-elektronow tak aby wlasnosci magnetyczne uranowcow byty opisywane
prawidtowo. Najwazniejsze wyniki przeprowadzonych obliczen to: opracowanie metody modelowania
uktadow warstwowych (z deficytami obsadzen); wyznaczenie modeli struktury krystalicznej wybra-
nych faz, wyznaczenie zaleznosci statych sieciowych od parametru @ (jak np. w przypadku UNi,.Sby);
wyznaczenie struktury elektronowej (pasma walencyjne, gestosci stanow elektronowych, widmo fo-
toemisyjue dla X-ray ) ustalenie podstawowej konfiguracji spinowej i uzyskanie zgodnej z ekspery-
mentem wartosci momentu magnetycznego na atomach uranu. W drugiej z w.wym. prac koniecznym
stato sie bardziej doktadne potraktowanie korelacji elektronowych wiee habilitant zdecydowat si¢ na
rastosowanie bardzo czasochtonnej metody GGA+U (poprawki od U - lokalnego kulombowskiego
odpychania elektronéw f na uranie). W trzeciej pracy interesujace byto kompleksowe przebadanie

anizotropii spinowej (wynikajacej z oddzialywania spin-orbita).

ITI. Badania wybranych zwiazkéw zelaza jako kandydatéw na magnesy trwatle (prace:
J. Phys.D: Appl. Phys. 50, 495008 (2017); Phys. Rev. B93, 174412 (2016); Phys. Rev.

B98, 214431 (2018)

Celem badan byto znalezienie tanich substytutow na magnesy trwale (gdyz obecne ceny neodymu
A ) BIES) ga) 3 3 )



samaru czy innych pierwiastkow ziem rzadkich uzywanych do wyrobu najlepszych magnesow sa bar-
dzo wysokie). Od strony modelowania kluczowe jest tutaj wyznaczanie energii magneto-krystalicznej

co nie jest prostym zadaniem.

Pierwsza praca (patrz powyzej) jest czysto teoretyczna 1 dotyczy trudno wytwarzanego warstwo-
wego zwiazku FeNi (naprzemiennie warstwy Fe i Ni) bedacego kandydatem jako material na ma-
gnesy trwate. W pracy tej wykonano optymalizacje struktury krystalicznej, obliczono modut ob-
jetosciowy, wspolezynnik magnetostrykeji, stale anizotropii magnetycznej, powierzchni¢ Fermiego
(relacje pomiedzy powierzchnig Fermiego a wkladami do anizotropii magnetokrystalicznej) oraz

zaleznosé energii magneto-krystalicznej od wektora falowego.

W drugicj pracy badano zwiazki Fe;SiBy oraz FesPBa i Cos5iBy (obliczanie gestosci stanow elek-
tronowych, struktury pasmowej oraz zaleznodci energii magneto-krystalicznej 1 momentow magne-
tycznych na atomach). Jako najwazniejsze osiagnigcie tej pracy dr Werwinski okreslit opracowa-
nie dwuwymiarowej mapy energii magneto-krystalicznej w zaleznosci od stopnia domieszkowania
v (jak np. w przypadku (Fe;_,Co,)5SiBy ) i od (ustalonego) momentu magnetycznego na jonach
Fe. W szczegolnosei z takiej mapy wynikato, ze obiecujagcym materialem na magnesy trwalte bedzie
(Feo.7Cog.3)5SiBy 7 domieszka metalu przejsciowego typu 4d lub 5b jak np. Mo, W lub Re. Nalezy
zauwazy¢, 7z¢ do modelowania nieporzadku chemicznego (dla roznych parametrow 1) zastosowano

tutaj dosy¢ prosta metode VCA(virtual crystal approximation)

Trzecia praca (z par. III) jest dosy¢ podobna - koncentruje si¢ na zwiazkach (Feq_,Co,)sPBo.
Wykorzystana tutaj zostala dokladniejsza metoda modelowania nieporzadku chemicznego (metoda
superkomorek) co pozwolito zwickszy¢ doktadnos¢ oszacowania energii magneto-krystalicanej ale

kosztem ogromnego zwiekszenia kosztow obliczeniowych.



Zarowno dorobek naukowy jak i sama rozprawa habilitacyjna sa w mojej ocenie wartosciowe nie tylko
jesli patrzy¢ na nie od strony badan podstawowych ale i patrzac od strony konkretnych zastosowari.
Jej poziom naukowy, zwartos¢, kompletnosé, oraz obszernos¢ opracowanych zagadnien sa takie jak
nalezy. Praca stanowi znaczacy wklad w rozwdj fizyki ciata stalego a w szczegolnosci fizyki nowych
materiatow 1 metod modelowania kwantowego.

Wymagane przez ustawodawce elementy nowosci i unikalnosci sa w rozprawie obecne w stopniu
wiekszym niz jest to zwyczajowo przyjete.

Krotko mowige jest to dobra i zrobiona szybko habilitacja. Recenzowanie jej bylo z mojej strony

przyjemnoscia.

Reasumowujac stwierdzam, ze zaré6wno przedstawiona rozprawa jak i dorobek naukowy
spelniaja ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane przy habilitacji. Wnosze wiec o
dopuszczenie dr Mirostawa Werwinskiego do dalszych etapow przewodu habilitacyj-

nego.
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