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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr. inz. Urszuli Wdowik
zatytulowanej ,,Badanie z pierwszych zasad silnie skorelowanego
elektronowo ukladu z defektami punktowymi”

Habilitantka, dr inz. Urszula Wdowik, przedstawila do oceny eykl 6 publikacji oraz
obszerny Raport, w ktérym oméwila swoje gléwne osiagnigeia naukowe, autoreferat i
zatgczniki, w ktorych podata informacje o swojej aktywnosci naukowej na forum
migdzynarodowym i krajowym oraz dorobku dydaktycznym. Ponadto zataczyla wykaz
swoich artykutow naukowych opublikowanych w czasopismach znajdujacych sic w bazie
Journal Citation Reports. Wszystkic publikacje, wybrane przez habilitantke do oceny,
ukazaly si¢ w renomowanych czasopismach naukowych o wysokich wartosciach wskaznika
Impact Factor (w tym cztery zostaly opublikowane w Physical Review B). Oswiadczenia
wspolautoréw oraz habilitantki wskazujg na jej istotny i dominujgey udzial w powstaniu tych
artykutéw naukowych. Ponadio pani dr Urszula Wdowik jest autorky lub wspélautorka 6
artykuléw naukowych opublikowanych przed otrzymaniem stopnia naukowego doktora i 25 -
opublikowanych po otrzymanin stopnia naukowego doktora oraz 6 prac naukowych
opublikowanych w materiatach konferencyjnych ujetych w bazie Web of Science. Liczba
cytowan publikacji pani dr Wdowik przekracza 160, indeks Hirscha opublikowanych przez
nig artykuloéw naukowych wynosi 6. Wynika stad, ze czysto scjentometryczna ocena dorobku
naukowego habilitantki jest wystarczajgco wysoka do podjecia przez nig staran o przyznanie
jej stopnia doktora habilitowanego.

W trakcie swojej pracy zawodowej na Uniwersytecie Pedagogicznym w Krakowie
pani dr Wdowik wspétpracowala z dwoma znakomitymi fizykami: prof. Krzysztofem
Ruebenbaucrem, znanym w Polsce i $wiecie specjalista w zakresie spektroskopii
mossbauerowskiej, oraz prof. Kizysztofem Parlifiskim, wybitnym  teoretykiem
specjalizujacym si¢ w badaniach wiasnosci materialéw za pomocg zaawansowanych metod
obliczeniowych. Wspdlpraca z tymi $wietnymi fizykami wywarta istotny, bardzo pozytywny
wplyw na uksztattowanie si¢ sylwetki naukowej pani dr. Wdowik. W szczegdlnosci widaé,
ze prof. Parlifiski ukierunkowal badania, ktérych wyniki stanowia podstawe jej habilitacji.
Mogg jednak stwierdzi¢, ze badania te zostaly wykonane przez habilitantke samodzielnie.

Zajme sig¢ feraz merytoryczng oceng osiggnie¢ naukowych pani dr Wdowik
przedstawionych przez nig do oceny. W tym celu postuzg sie tekstami 6 publikacji cyklu oraz
ich om6wieniem w Raporcie, opracowanym przez habilitantke. Przedmiotem badan, ktérych
wyniki zostaty opublikowane w cyklu 6 publikacji, sg wlasnosci elektronowe, magnetyczne i
fononowe tlenku kobaltu (CoO), materialu wykazujacego silne korelacje pomiedzy
elektronami walencyjnymi.  Opis wlasnodci materiatéw zawierajacymi uktady silnie
skorelowanych elektronéw jest wazny dla badan podstawowych z zakresu fizyki ciala statego,
a ponadto ma istotne znaczenie aplikacyjne w elektronice spinowej. Pani dr Wdowik podjela




to wyzwanie i wniosta znaczacy wktad w zrozumienie podstawowych zjawisk fizycznych
zachodzacych w tlenkach metali przejsciowych.

Przedstawiony do oceny cykl publikacji mozna podzieli¢ na 2 grupy: (1) publikacje o
numerach [E1-E4] dotyczg glownie wlasnosci elektronowych czystych i zdefektowanych
krysztatéw CoO (w publikacji [E1] zaprezentowane sg wyniki odnoszace sic do wlasnosci
elektronowych i fononowych), (2) publikacje [P1, P2] zawieraja wyniki obliczen drgan sieci
w idealnym 1 zdefektowanym krysztale CoO.

W czesei I Raportu omoéwione sa metody 1 przyblizenia stosowane do badan wiasnosci
tlenku kobaltu. Do obliczenia elektronowej struktury pasmowej habilitantka zastosowala
metode funkcjonaléw gestodci w przyblizeniu lokalnej gestosci spinowej (L.SDA)
rozszerzonej o rozwinigcie gradientowe. Jako potencjaly oddziatywan zostaly przyjete
odpowiednio dobrane pseudopotencjaly rozwiniete na fale plaskie. Ze wzgledu na fakt, ze
przyblizenie LSDA nie odtwarza poprawnie przerwy energetycznej, habilitantka wprowadzita
do obliczefi dodatkowy parametr U, = U — J, gdzie U jest parametrem opisujacym
oddziatywanie elektron-elektron w modelu Hubbarda, a parametr J jest lokalnym
przyblizeniem energii wymiennej. Jak widaé z tego uproszczonego opisu metoda stosowana
przez habilitantk¢ opiera si¢ na okre§lonej hierarchii przyblizen i zawiera parametry
dopasowania, a zatem nie moze by¢ nazywana metoda ,,ab initio”, Przez metode obliczen ,,ab
initio”, czyli metode obliczen z pierwszych zasad mechaniki kwantowej, rozumiemy metode,
w ktorej na wejsciu zadane sg wylacznie uniwersalne state przyrody, takie jak ladunek
elementarny czy stala Plancka, oraz liczby porzadkowe 1 masowe pierwiastkow, a na wyjscin
dostajemy energie i funkcje falowe. Metodg taka jest np. metoda mieszania konfiguracji (CI),
ktéra jednak ze wzgledu na szybko rosnaca zlozonos¢ obliczeniows jest obecnie stosowana
do obliczen wiasnoscei atoméw i molekut o niewiclkiej liczbie elektronéw. Natomiast metoda
stosowana przez habilitantke w swej istotnej czeécei oparta jest na wykorzystaniu parametréw
dopasowania. Uzycie parametréw U i J ma ponadto dodatkowa wad¢, polegajacg na tym, ze
parametry te maja sens energili oddzialywan kontaktowych. Przyblizenie oddzialywan
pomigdzy elektronami, ktére posiadajg niezerowy zasieg, oddzialywaniami kontaktowymi
wydaje si¢ by¢ zbyt grubym przyblizeniem. Podejécie LSDA z parametrami Ui J jest jednak
w literaturze naukowej powszechnie nazywane ,,metoda ab initio”, a habilitantka — nieco
bezkrytycznie — przejela t¢ nazweg. Moim zdaniem habilitantka zdawala sobie sprawe z
dyskusyjnego charakteru stosowanego przyblizenia, poniewaz przedstawita pogladowa
ilustracj¢ wpltywu doboru parametru U na obliczone wartosci stalej sieci, spinowego
momentu magnetycznego jonu kobaltu i przerwy energetycznej na Rys. 3 zamieszezonym w
Raporcie (Fig. 1 w publikacji [E1]).

W swoich obliczeniach dr Wdowik postugiwata sie gtéwnie dwoma pakictami
obliczeniowymi, opracowanymi przez innych autoréw. Byly to pakiety VASP, opracowany
pod kierunkiem G. Kresse na Uniwersytecie Wiedenskim, oraz PHONON, opracowany przez
Krzysztofa Parlinskiego. Postugiwanie si¢ gotowymi pakietami obliczeniowymi ma swoje
zalety i wady. Do zalet naleza wiarygodno$¢ kodow, sprawdzonych przez wielu réznych
autorow, oraz ich efektywnosé obliczeniowa, natomiast wada jest brak kontroli uzytkownika
nad programam i stosowanymi przyblizeniami numerycznymi. W naukach postugujacych sie
obliczeniami na duza skale taki sposob pracy staje si¢ obecnie standardem, a zatem pomimo
drobnych zastrzezen nalezy uznad, ze habilitantka idzie ,,z duchem czasu™.

Pierwsza w cyklu publikacja [E1] poswiecona jest badaniu idealnego krysztatu tlenku
kobaltu. Publikacja ta stworzyla podstawy do dalszych badait CoO o zdefektowanej sieci



krystaliczngj. W publikacji [E1] przedstawiona zostata dyskusja doboru parametry Hubbarda
U. Wartos¢ parametru U zostala dopasowana tak, aby wyniki obliczen odtwarzaty
cksperymentalnie wyznaczong przerwg energetyczng (Fig. 1). W dalszym ciagu obliczen
(oraz w innych publikacjach cyklu) uzywane byly te same wartosci parametréw: dopasowana
na podstawie wykresu Fig. 1 warto$¢ U = 7.1 eV oraz raczej arbitralnie przyjeta wartosé 1 eV
dla parametru J. Jednakze takie ustalenie wartosci parametréw dopasowania na poczatku
obliczen oraz — pomimo pokusy uzyskania lepszej zgodnosci z eksperymentem — brak zmian
tych parametréw w trakcie dalszych obliczen dobrze $wiadczy o rzetelnodci autordéw
publikacji. Na podstawie obliczonej w publikacji [E1] elektronowej struktury pasmowej
tlenku kobaltu stwierdzono, Ze material ten jest tzw. izolatorem z transferem tadunku, chociaz
ze wzgledu na wartos¢ eksperymentalnie wyznaczonej przerwy energetycznej (Eg =2.5¢eV)
nalezatoby stwierdzi¢, ze jest to po prostu pétprzewodnik. Ciekawym wynikiem pracy [E1]
jest obliczenie relacji dyspersji fononéw z bezpoérednim zastosowaniem sit Hellmanna-
Feynmana. Obliczone relacje dyspersji fononéw (Fig. 3) dobrze zgadzajg si¢ z danymi
doswiadczalnymi otrzymanymi z elastycznego rozpraszania neutronéw. Ponadto w pracy
[E1] przedstawione s wyniki obliczeti Srednich kwadratowych amplitud drgan atoméw i
wkladu sieciowego do ciepla wiasciwego krysztalu. Réwniez te wyniki obliczen dobrze
zgadzajg si¢ z danymi eksperymentalnymi.

Publikacja [E2] zawiera wyniki obliczenn dla czystego tlenku kobaltu poddanego
dziataniu cisnienia hydrostatycznego. Autorzy publikacji [E2] pokazali — w zgodnosei z
doswiadczeniem — transformacje fazy antyferromagnetycznej do fazy niemagnetycznej z
towarzyszacg temu przejsciu redukcja objetosei komorki krystalicznej. Wykazali takze, ze
cisnienie zewngirzne powoduje zamykanie si¢ przerwy energetycznej, co wynika z
poszerzenia pasm energetycznych. Ponadto obliczyli odpowiednie zmiany momentu
magnetycznego.  Szkoda, ze obliczenia nic zostaly rozszerzone na przypadek cisnienia
jednoosiowego. Pomimo to wyniki publikacji [E2] sg ciekawe, a ich interpretacja fizyczna
wydaje si¢ by¢ poprawna.

Struktura elektronowa krysztatu CoO zawierajgcego wakansje zostala zbadana w
pracy [E3]. Uwzgledniono wakansje w sieci kationowej, czyli niedobér atoméw kobaltu.
Obliczenia zostaly wykonane dla stosunkowo duzych (rzedu kilku procent) koncentracji
wakansji. Powstaje pytanie, jak zmieniajg si¢ wiasnosei elekironowe CoO przy mniejszych
koncentracjach defektéw. Autorzy [E3] wykazali, ze w sieci CoO zawierajacej wakansje
nastepuje zmiana walencyjnosci kobaltu z dwuwartosciowej na trdjwartosciows. Otrzymane
wyniki obliczen sg zgodne z danymi eksperymentalnymi, otrzymanymi z emisyjnych widm
mdssbauerowskich,

W pracy [E4] dr Wdowik zbadata wptyw domieszek podstawieniowych Fe, Al i In na
wilasnodci strukturalne, elektronowe i magnetyczne tlenku kobaltu. W pracy [E4]
habilitantka dokonata dopasowania dalszych parametréw modelu, czyli tzw. promieni ,, muffin
tin”, kiére okreslajg efektywne zasiggi potencjatéw atomowych. Ciekawym wynikiem
publikacji [E4] jest wyznaczenie parametréw oddziatywan nadsubtelnych dla domieszki Fe w
zdefektowane] sieci CoO. Autorka zbadala redukcje przerwy energetycznej pod wplywem
stanéw akceptorowych. Otrzymane wyniki [E4] sa zgodne z danymi eksperymentalnymi.

Publikacje [P1, P2] zawieraja wyniki obliczen dynamiki sieci wykonane dla czystego i
zdefektowanego krysztatu tlenku kobaltu.  Obliczenia czgstosei fononéw wykonano
dokonujge diagonalizacji macierzy dynamicznej, natomiast stale sitowe zostaly obliczone z
uzyciem dopasowanych parametréw oddziatywan Hubbarda i wymiennego. W opisie




whasnosei drgan sieci uzyteczng wielkodcig jest tzw. filtr, zdefiniowany wzorem (4) w [P1],
kt6ry pozwala na okreslenie natgzenia rozwazanego modu drgan.

W publikacji [P1] przedstawione s wyniki obliczen dynamiki drgaf sieci dla czystego
krysztatu CoO 1 krysztatu CoO zawierajagcego ok. 3% podstawieniowych domieszek Fe.
Ciekawe jest por6wnanie wynikéw dla obu tych przypadkow pokazane na Fig. 2 i 3. Fig. 3
wyraznie pokazuje, ze w krysztale domieszkowanym, czyli nie posiadajgcym pelnej symetrii
krystalicznej, relacje dyspersji fonon6w traca sens, poniewaz dla wybranej galezi fononowej
czgstos¢ drgan nie jest jednoznaczng funkcjg wektora falowego. Natomiast do opisu drgan
krysztatu zdefektowanego przydatne sa gestosci standw fononowych (wstawka do Fig. 31 F ig
4). Fig. 5 [P1] przedstawia $rednie kwadraty amplitud wychyled jonéw z polozenia
rownowagl w funkcji temperatury. Niestety na s. 27 Raportu (Rys. 18 i 19) te same wielkosci
zostaly niepoprawnie nazwane ,,amplitudami ruchu termicznego”. Poréwnanie obliczonych i
zmierzonych $rednich kwadratéw amplitud wychylen jondéw (Fig. 5 [P1]) wykazuje zgodnosé
odpowiednich warto$ci liczbowych.

Publikacja [P2] zawiera wyniki obliczen dynamiki drgan sieci wykonanych dla
krysztalu CoO zawicrajacego wakansje jondéw kobaltu. Na Fig. 2 i 3 przedstawiono tzw.
»hatezenia krzywych dyspersji fononéw” oraz odpowiednie gestosci stanéw. Podobnie jak
dla CoO domieszkowanego Fe wykresy te pokazuja, ze w CoO zawierajgcym wakansje
pojecie fononéw jako kwantéw fal odksztalcen sprezystych sieci krystalicznej traci sens
fizyczny. Obliczone Srednic kwadraty amplitud wychylen jonéw z polozenia réwnowagi
wykazujg dobra zgodno$¢ z dostepnymi danymi eksperymentalnymi.

Wyniki, przedstawione w cyklu publikacji [E1-E4, P1, P2], zostaly podsumowane w
czeSciach III F 1 IV A Raportu, zatytulowanych ,Wnioski”. Habilitantka dokonala
szczegbtowe] analizy swoich wynikéw oraz wskazata na problemy, ktére pozostaly do
rozwigzania. Dyskusja i analiza zawarte we wnioskach, umieszczonych w Raporcic,
$wiadczg o dojrzalosci habilitantki i jej zdolnosci do formutowania probleméw do
rozwigzania.

Dr Wdowik posiada spory dorobek naukowy z lat 1991-2005, ¢zyli okresu przed
otrzymaniem stopnia naukowego doktora (1998) i kilku lat po doktoracie. Najwazniejszymi
osiagnieciami habilitantki z tego okresu sg udzial w badaniach dynamiki sieci, defektow w
materialach 1 mechanizméw dyfuzji za pomoca spektroskopii mossbauerowskiej i
rozpraszania promieniowania synchrotronowego oraz zbadanie dynamiki sieci ukladow
wykazujgcych efekt Jahna-Tellera. Habilitantka realizowata we wspolpracy z Instytutem
Fizyki Materialow Czeskiej Akademii Nauk program badan struktury elektronowej i
dynamiki sieci quasi-jednowymiarowych struktur magnetycznych, natomiast we wspélpracy
z Instytutem Fizyki Jadrowej PAN w Krakowie i szwajcarskim instytutem badan
materiatowych prowadzila badania teoretyczne transportu jonéw w lekkich zwiazkach dla
potrzeb magazynowania energii. Dorobek naukowy z lat 1991-2005, opublikowany w 25
artykutach naukowych, ktére w wigkszosci ukazaly sie w renomowanych czasopismach
naukowych, wskazuje na szeroki zakres tematyki badawczej habilitantki.

Habilitantka uczestniczyla (i nadal uczestniczy) w realizacii 3 miedzynarodowych i
krajowych projektéw badawczych. Ponadto wspolpracowata z kilkoma miedzynarodowymi i
krajowymi instytucjami naukowymi, m.in. szwajcarskim federalnym laboratorium badan
materiatowych, Instytutem Lauego-Langevina w Grenoble, Instytutem Fizyki Materialow w
Wiedniu, Instytutem Chemii i Biochemii w Montrealu (Kanada) i Instytutem Fizyki




Uniwersytetu w Purdue (USA). Dr Wdowik brata udzial i wyglosita referaty na kilkunastu
mi¢dzynarodowych konferencjach naukowych, ponadto byla wspoélorganizatorem trzech
miedzynarodowych warsztatow naukowych zatytutowanych ,,Ab Initio Phonon Calculations”
w Krakowie. Habilitantka wspolpracowata przy uruchomieniu duzego klastra
obliczeniowego w Instytucie Techniki na Uniwersytecie Pedagogicznym w Krakowie, byla
wspdtautorka oprogramowania do obstugi aparatury pomiarowej oraz brala udzial w budowie
stanowiska do  przygotowywania prébek  monokrystalicznych do  pomiardw
mossbauerowskich.

Jako nauczyciel akademicki zatrudniony na Uniwersytecie Pedagogicznym dr
Wdowik prowadzila wicle wykladéw, éwiczeni rachunkowych i laboratoryjnych, m.in. z
zakresu fizyki ogolnej, fizyki ciata stalego, fizyki jadrowej, fizyki czastek elementarnych i
réznych dzialow informatyki. Byta opiekunka 11 ukonczonych prac dyplomowych. Ponadto
brala udzial w pracach zespoléw przygotowujgcych nowe plany i programy studiow na
Uniwersytecie Pedagogicznym w Krakowie. W zakresie tych osiagnieé cheiatbym wyrézni¢
wspolautorstwo programéw nauczania na kierunku ,Fizyka z Elementami Inzynierii
Materialowej”, realizowanego w ramach Programu Operacyinego Kapital Ludzki
wspolfinansowanego przez Uni¢ Europejska. Do waznych zastug habilitantki nalezy jej
dziatalnos¢ popularyzatorska, w tym aktywny udzial w trzech festiwalach nauki.

Warto zauwazyé, ze dr Wdowik zostala wybrana na Zastepee Dyrektora Instytutu
Fizyki Akademii Pedagogicznej w Krakowie 1 pelnila te funkcje w latach 2003-2004.

Na postawie przedstawionych mi do oceny dokumentéw stwierdzam, ze habilitantka
jest osoba znang i ceniong przez $wiatowa 1 polskg spotecznosé fizykéw, posiada znaczny
dorobek naukowy, udokumentowany artykutami naukowymi opublikowanymi w
czasopismach naukowych o wysokich wartosciach wskaznika Impact Factor, posiada
osiggniecia w mi¢dzynarodowej wspdlpracy naukowej 1 umiejetnosé realizacji programéw tej
wspolpracy, a ponadto moze si¢ wykazaé znacznym dorobkiem dydaktycznym i
popularyzatorskim.

W podsumowaniu stwierdzam, ze dr inz. Urszula Wdowik posiada znaczace
osiggnigcia naukowe, wazne dla fizyki ciala stalego, ktore zostaly opublikowane zaréwno w
monotematycznym cyklu publikacji, stanowigcym jej rozprawe habilitacyjng, jak i w
pozostatych artykulach naukowych spoza cyklu. Moim zdaniem dr inz. Urszula Wdowik
posiada kwalifikacje do samodzielnej pracy naukowej. Habilitantka w zupelnosci spelnia
kryteria potrzebne do otrzymania stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Popieram wniosek o nadanie pani dr. Urszuli Wdowik stopnia naukowego doktora
habilitowanego.
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Krakow, 10 kwietnia 2012 prof. dr hab. Janusz Adamowski



