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Opinia o pracy habilitacyjnej
»Badanie z pierwszych zasad silnie skorelowanego elektronowo ukfadu”
oraz dorobku naukowym i organizacyjnym
pani dr inz. Urszuli Danuty Wdowik

Pani Urszula D. Wdowik studiowata fizyke techniczng na Wydziale Fizyki i Techniki
Jadrowej Akademii Gorniczo-Hutniczej] w Krakowie i uzyskata tytut zawodowy magistra
inzyniera w 1991 r. Jej dalsza kariera naukowa zwigzana jest z Uniwersytetem
Pedagogicznym w Krakowie, uczelnig, kiéra wczesniej znana byla jako Wyzsza Szkotla
Pedgogiczna i Akademia Pedagogiczna. Stopien naukowy doktora nadata jaj Rada Wydziatu
Fizyki i Techniki Jadrowej AGH uchwata z dnia 15 czerwca 1998 roku na podstawie
rozprawy doktorskiej ,Emission Mdssbauer spectroscopy in rutile single crystals” wykonanej

pod kierunkiem prof. Krzysztofa Ruebenbensta.

Opiniowana praca habilitacyjna skltada sie z monotematycznego cyklu szesciu
publikacji naukowych, ktére ukazaly sie drukiem w latach 2007-2011. Cztery prace
opublikowano w Phys. Rev. B, jedng w J. Phys. Chem. Sol. i jedng w J. Phys. Condensed
Matter. Jedna praca jest autorstwa tylko pani Wdowik, a pozostate sg publikacjami
wspofautorskimi, ale we wszystkich pani Wdowik jest pierwszym, a takze
korespondencyjnym autorem. Do wniosku zatgczone sg o$wiadczenia wspétautoréw prac,
ktorzy podkreslajg wiodacg rolg habilitantki w powstaniu wspéinych publikacji. Nalezy
podkreslic, ze sg to solidne i obszerne publikacje. Wszystkie one poswigcone sg jednemu
zwigzkowi, a mianowicie tlenkowi kobaltu (I} CoO, wedlug wczeéniejszych zasad
nazewnictwa chemicznego zwanemu tlenkiem kobaltawym. Do badania elekironowych i
fononowych wiasciwoéci tego materiatu habilitantka stosuje metody obliczen z pierwszych

zasad i ogolnie znane kody numeryczne.



CoO jest materiatem o silnych korelacjach elektronowych, a jednoczesnie jako tlenek
oraz zwigzek chemiczny zawierajgcy promieniotworczy kobalt jest czesto silnie
zdefektowany. Zaréwno korelacje elekironowe jak i defekty, zaréwno tlenowe oraz te w

podsieci kationowej, istotnie modyfikujg wtadciwosci materiatu.

W pracach wchodzacych w skiad habilitacji autorka analizuje widma elektronowe i
fononowe krysztaidw idealnych i z defektami roznego pochodzenia. Do obliczen stosuje
metodg funkcjonaiu gestosci (DFT) i uogdlnione przyblizenie gradientowe (GGA)
uzupemione o wyraz opisujacy krotkozasiegowe odpychanie kulombowskie, Zwykle
okreslane mianem U-Hubbarda. Jest to wlasciwa technika badawcza zdolna opisaé istotne

szczegoly badanych uktadéw z korelacjami.

Do opisu defektow stosuje autorka metode superkomaérek. Ograniczenia wynikajace z
tej metody do matej koncentracji domieszek sg dobrze spetnione w realnych materiatach i nie
ma tu koniecznosci stosowac bardziej zaawansowanych technik uwzgledniania nieporzadku
jak np. metoda CPA. Widma fononowe obliczane sg na podstawie sit dziatajacych na jony
obliczonych z pierwszych zasad w przyblizeniu liniowym rachunku zaburzen, Zwanym
przyblizeniem (a nawet szumnie twierdzeniem) Feynmana-Hellmanna. Widma fononowe i
gestosci standw obliczono wykorzystujac oryginalng metode i programy autorstwa prof. K.
Parlinskiego, wspotautora czterech prac wechodzacych w zakres habilitacii.

Nie ma watpliwosci, ze znakomity poziom naukowy tych publikacji wiele zawdziecza
temu wspotautorowi. Oswiadczenie prof. Parlinskiego na temat jego wktadu do wspéinych
publikacji, ale takze autorski raport pani dr Wdowik przekonuja, ze jej wktad do wspéinych
prac jest wiodacy 6raz, ze jest ona w peini uksztattowanym badaczem znakomicie
panujgcym nad warsztatem naukowym oraz tematyka badawcza. Po dokiadnym
przeczytaniu wszystkich publikacji i raportu autorstwa dr Wdowik nie mam watpliwosci, ze
omawiany monotematyczny zbiér publikacji spetnia wymagania stawiane rozprawom

habifitacyjnym.

Dorobek naukowy nie wchodzacy w skiad habilitacji tez oceniam bardzo pozytywnie.
W poczatkowym okresie kariery pani U. Wdowik byty to giéwnie badania zwigzane z dyfuzjg
domieszek w strukturze rutylu (TiO,), opis frakcji bezodrzutowej w zjawisku Méssbauera oraz
wspdludziat w konstrukcji spektrometru mossbauerowskiego. Po dokioracie pani U. Wdowik
zajefa sig juz gtownie obliczeniami z pierwszych zasad, cho¢ zawsze korzystata z wiedzy na

temat zjawiska Mossbauera, a w ostatnim okresie znowu szczegdlnie intensywnie




wspbtpracuje w kolegami zajmujacymi sie tym zjawiskiem i wykonuje obliczenia ab initio dla

celéw porownan z pomiarami mdssbauerowskimi czy kalibragji tych ostatnich.

Dr Wdowik jest juz wysokiej klasy specjalistkg od obliczen z pierwszych zasad. W jej
dorobku poza habilitacjg znajdujg sig obliczenia wiasciwosci m.in. LaMnQ,, CsNiF;, BeO,
Re;03, MnO, AIN, MgAlLQ,. Wspolpracuje z wieloma grupami badawczymi w Kraju i za
granicg. W tym ostatnim przypadku nalezy wymieni¢ szwajcarskie laboratoria EMPA
(Dibendorf), Institut Lane-Lngevin (Grenoble — Francja), Akademie Nauk Republiki Czeskiej,
Uniwersytet Wiedenski, Concordia University (Kanada), Purdue University (USA). W
materiatach habilitacyjnych nie znalaztem szczegdlowych informacji na temat form tej

wspolpracy. W jej wyniku pojawito sig kilka wspélnych publikacji.

Pani dr Wdowik byla kierownikiem czesko-polskiego projektu badawczego w latach
2010-2011 i jest wykonawcg w szwajcarsko-polskim projekcie na lata 2011-2014. Wezeénigj
kierowata jednym projektem MNiSzW w latach 2005-2007. Osmiokrotnie wygtaszata referaty
na krajowych i miedzynarodowych konferenciach naukowych. Nie wiem jednak czy
kiérykolwiek z nich byt wyktadem na zaproszenie, gdyz nigdzie nie znalaztem informagiji o
tym. Trzykrotnie byta wspotorganizatorem konferencji naukowych. Jest recenzentem szeregu

czolowych czasopism fizycznych.

Dr Urszula Wdowik prowadzita ¢wiczenia laboratoryjne i audytoryjne oraz wyktady z
fizyki ogélnej oraz roznych technik informatycznych (gtownie programowania). Wspohtworzyta
programy nauczania dla kierunkdw: Fizyka z elementami inZynierii materiatowej oraz
Edukacja techniczno-informatyczna. Aktywnie uczestniczyta w Festiwalach Nauki. W latach
2003-2004 peMnita funkcje zastepcy Dyrektora Instytutu Techniki AP. Dotychczas byla
promotorem tgcznie 11 licencjatéw, inzynierdw i magistrow.

Krétka i z konieczno$ci pobiezng charakterystyke najwazniejszych wynikéw pracy
habilitacyjnej przeprowadze w kolejnosci w jakiej autorka zatgczyta te prace. | tak tematem
pracy [E1] sa obliczenia ab initio metodg DFT+U struktury tlenku CoOQ. Uwzglednienie
koretaciji elektronowych pozwolito stwierdzié, Ze jest to izolator typu charge-transfer, a nie jak
sadzono izolator Motta-Hubbarda. Uzyskanc tez bardzo dobrg zgodnosé z doswiadczeniem
szeregu wlasciwosci tego materialtu m.in. przerwy energetycznej oraz momentu
magnetycznego na jonach kobaltu craz wkiadu sieciowege do ciepta wiasciwege. Wydaje
sie, ze sukces tej pracy, kidra odbita sie dos¢ szerokim echem w literaturze swiatowej i juz
doczekala sie 16 cytowan sprawily, ze autorka zajeta sig szczegdtowo badaniem tego

materiatu.



W kolejnej pracy analizowata wiasciwosci CoQ pod ciénieniem. Pokazata, ze
przemiana izolacyjnej fazy antyferromagnetyczej tzw. AFIl (w ktdrej kolejne ptaszczyzny
ferromagnetyczne sg uporzadkowane antyferromagnetycznie) do fazy metalicznej zwigzana
jest ze wzrostem szerokosci pasm i zmniejszajaca sig rola oddziatywarn kulombowskich. To

ostatnie przy zatozeniu braku zmiennoéci U wraz z ci$nieniem.

W pozostatych pracach habilitacji autorka badata zdefektowany tlenek kobaltowy
rozwazajac wakansje w podsieci kobaltu oraz domieszki Fe, Al i In w towarzystwie wakansji.
Badata wlasciwosci elektronowe i sieciowe poréwnujgc, gdzie to mozliwe uzyskane wyniki z
doswiadczeniem. Istnienie w tym materiale domieszek zelazowych w sposéb naturalny
sugeruje doswiadczalne ich badanie technikg Mdssbauera [E4]. Tak tez sie stato i wyniki
obliczen dla domieszki zelaza w réznym otoczeniu oraz w zaleznosci od stopnia utlenienia
zostaty przedyskutowane w kontek$cie pomiardw mdssbauerowskich jakie autorka wykonata
we wspotpracy z prof. K. Ruebenbauerem, i ktdre opublikowano w Phys. Rev. B 76, 155118
(2007).

Wazng cecha prac pani dr Wdowik jest to ,Ze czgsto powstajg w $cistej wspotpracy z
grupami eksperymentalnymi. Owocuje to przekonujgcymi argumentami i sprawia, ze wyniki
badan nie sg oderwane od rzeczywistosci fizycznej. Uwaga ta dotyczy takze prac nie

wchodzgcych w zakres habilitacii.

Catkowity dorobek naukowy pani dr Wdowik jest solidny i trwaty. Sktada sie na to
dobry warsziat badawczy, doktadna analiza uzyskanych wynikéw oraz wspomniane
wczesniej poréwnywanie z doswiadczeniem. Pod wzgledem liczbowym dorobek ten jest tez
przyzwoity. W okresie 20 lat od doktoratu opublikowata ponad 30 prac w czasopismach z
listy filadelfijskiej, co daje $rednio ponad 1,5 publikacji na rok. Prace te zamieszczone sg w
bardzo dobrych czasopismach specjalistycznych i sa dobrze cytowane w literaturze
przedmiotu. £acznie liczba cytowan wynoszaca biisko 180, a bez autocytowan prawie 130 to

moze nie sg liczby imponujgce, ale z pewnoscig przyzwoite na tym etapie kariery.

Reasumujac stwierdzam, Zze zaréwno praca habilitacyjna jak i pozostaly dorobek
naukowy sg na dobrym poziomie naukowym Dorobek dydaktyczny i organizacyjny nalezy
oceni¢ przynajmniej tak samo. Dodatkowo habilitantka posiada juz wymierny dorobek w
ksztalceniu kadry. Wszystko to sprawia, ze z pelnym przekonaniem stwierdzam, Ze pani dr
Urszula Danuta Wdowik spetnia wymagania ustawowe i zastuguje na przyznanie jej stopnia

naukowego doktora habilitowanego. Wniosek taki popieram bez zastrzezen.
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