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Recenzja pracy doktorskiej mgr inz. Justyna Snarskiego-Adamskiego pt.
»~Theoretical modelling of magnetic materials based on transition

metals”

Praca doktorska mgr inz. Justyna Snarskiego-Adamskiego pt. ,Theoretical modelling of
magnetic materials based on transition metals” powstala w Instytucie Fizyki Molekularnej Pol-
skiej Akadademii Nauk w Poznaniu, a promotorem jest dr hab. prof. IFM PAN Mirostaw Werwinski.
Praca ma rowniez promotora pomocniczego — jest nim dr Justyna Rychly-Gruszecka z tego
samego instytutu. Powstala ona w ramach projektu PRELUDIUM BIS 1 o tytule “Design of

future permanent magnets” finansowanego przez Narodowe Centrum Nauki. Praca ma cha-

_rakter autoreferatu (zszywki) i napisana jest w jezyku angielskim, ma 72 strony i 34 referencje

literaturowe. Praca ma charakter w wiekszosci teoretyczny, zawicra jednak odniesienia do wy-
nikow eksperymentalnych uzyskanych we wspolpracy z zespotami w Uppsali (Szwecja) lub

opublikowanymi wezesniej w literaturze. Jej podstawa sa 4 artykuly:

1. Opublikowany w Journal of Magnetism and Magnetic Materials (Elsevier, 100 punk-
tow, IF=2.5) artykut pod tytutem: ,Magnetic properties of 3d, 4d, and 5d transition-metal
atomic monolayers in Fe/TM/Fe sandwiches: Systematic first-principles study”. Dok
torant byt pierwszym autorem w tej publikacji. W artykule tym badane byto zachowa-
nie pojedynczej warstwy atomowej metalu przejsciowego pomiedzy siecig atomow zelaza.

W szczegolnosci badana byta anizotropia magnetokrystaliczna. W artykule napisano, ze




nie byly optymalizowane parametry sieciowe, a byly optymalizowane pozycje Wyckoffa.
Rysunek 1 sprawia wrazenie, ze warstwy atoméw Fe sa rownoodlegle od siebie, nawet
tam gdzie wlozono pomiedzy nie warstwe innego metalu przejsciowego. Jestem ciekawy,
czy wobec tego te odlegtosci miedzy warstwami byly optymalizowane i po prostu nie widac
tego na rysunku, czy tez przyjeto stala odleglos¢ miedzy warstwami. FPLO18 umozliwia
wprowadzenie poprawek OPC. Wydaje sig¢, ze powinny zwi¢ckszy¢ warto$¢ momentu or-
bitalnego — ciekawe byloby porownanie wynikow z ich uzyciem. Artykul wydaje mi si¢
ogolnie rzecz biorgc bardzo cickawy. Nasuwa si¢ oczywiste pytanie jak jego przewidywa-

nia mozna sprawdzi¢ eksperymentalnie.

. Opublikowany w Physical Review Materials (APS, 70 punktow, IF=3.1) artykut pod tytu

tem: ,Boundary-induced phase in epitaxial iron layers”. W tym artykule doktorant byt
odpowiedzialny za wyjasnienie zbadanych eksperymentalnie wlasciwosci cienkiej war-
stwy epitaksialnej zelaza naniesionej na spinelu MgAl,O,. Okazuje sig, ze zelazo w takiej
sytuacji nie krystalizuje w typowej strukturze bee i nastepuje dystorsja tetragonalna oraz
redukcja momentu magnetycznego. Sam artykul ma charakter gléwnie eksperymentalny
i doktorant tutaj odpowiada za jeden akapit w ktorym potwierdzit obliczeniowo tendencje
do formowania si¢ struktury tetragonalnej w zawieszonych w prézni warstwach zelaza
o ile jest ich mniej niz 9, w przeciwnym razie struktura bce dalej jest korzystna energe-

tycznie. Te wyniki rowniez uwazam za interesujace.

. Opublikowany w Ultramicroscopy (Elsevier, 140 punktow, 1F=2.1) artykul pod tytulem:
~Simulations of magnetic Bragg scattering in transmission electron microscopy” w kto-
rym doktorant byl pierwszym autorem publikacji, jednak sama praca powstata we wspot-
pracy z naukowcami z Uppsali i Sztokholmu ktorzy si¢ tym tematem zajmowali wezesnie;j.
Tematem artykutu bylo magnetyczne rozpraszanie Bragga w antyferromagnetycznych
materiatach NiO i LaMnAsO, a konkretnie symulacja magnetycznego odbicia Bragga kto
re jest subtelnym (cztery rzedy wielkosci stabszym w monokrysztale NiO niz wplyw struk
tury) zjawiskiem obserwowanym w transmisyjnej mikroskopii elektronowej gdy badane
sq materialy antyferromagnetyczne. Autor chcial tu zaréwno odtworzy¢ eksperymental-
ne wyniki uzyskane w NiO przez J. C. Loudona, zbada¢ wplyw grubosci probki oraz
napiecia przyspieszajacego a takze zbadac to w jaki spos6b temperatura i obecnosé fono-
now wpltywa na widocznos¢ antyferromagnetycznych plamek Bragga. Autor uzyt metody
wieloprzekrojowej (ang. multislice) opartej o rownanie Pauliego aby symulowac oddzialy
wanie strumienia elektronéw z magnetycznymi i elektrostatycznymi potencjatami w ba-
danych materialach. Zastosowana metoda pozwala na precyzyjne modelowanie proceséw
zarowno magnetycznych jak i niemagnetycznych a takze wplywu fononowego. Ten ostat-
ni wprowadzono w oparciu o metode kwantowych wzbudzen fononéw (ang. Quantum
Excitation of Phonons). Rozwazano w artykule zaréowno model w ktérym atomy sa sta-

tyczne, jak i model w ktérym atomy podlegaja termicznym wibracjom. Dla NiO udato mu



sie odtworzy¢ eksperymentalny wynik zaobserwowany przez Loudona. Wyniki symulacji
potwierdzily réwniez, wczesniejsze eksperymentalne obserwacje, ze mozna ten efekt ob-
serwowac w temperaturze pokojowej. Dla LaMnAsO takie obserwacje musza by¢ jednak
prowadzone w nizszej temperaturze, autor symulacje przeprowadzit dla T=30 K. Poniewaz
efekty zwiazane z magnetycznym rozpraszaniem Bragga sg bardzo stabe i trudno obser-
wowalne eksperymentalnie, symulacje doktoranta wplywu kontrolowalnych w pomiarze
parametréw na powstanie magnetycznego obrazu dyfrakcyjnego sa niezwykle cenne, gdyz
moga pomoc w takim zaprojektowaniu eksperymentu aby zakonczyl sie sukcesem. Prace

ta oceniam bardzo wysoko.

4. Opublikowana w Journal of Magnetism and Magnetic Materials (Elsevier, 100 punktéw,
IF=2.5) praca pod tytulem : ,Effect of transition metal doping on magnetic hardness of
CeFeip-based compounds” zajmowala sie niezwykle istotnym obecnie problem znalezie
nia magnesow trwalych nie zawierajacych drogich lantanowcoéw takich jak neodym, o po-
rownywalnych do tych neodymowych wtasciwosciach. Niektore lantanowce sa catkiem
tanie i powszechnie wystepujace w przyrodzie, zwlaszeza gdy nie zalezy nam na szczegol-
nej czystosci materiatu pod wzgledem aplikacyjnym. Taka sytuacja ma miejsce z cerem
i lantanem (mieszanina, to dobrze znany miszmetal uzywany niegdy$ w kamieniach do
zapalniczek). Z tego wzgledu materialy twarde magnetycznie, stanowiace modyfikowany
CeFe;; sa niezwykle ciekawe. Autor rozwazal sytuacje w ktorej jeden z atomow zelaza jest
podstawiany przez inny pierwiastek, taki jak W, Mo, Nb, Mn, Ti a takze La jest podsta-
wiany przez Ce. Badat jaki ma to wplyw na anizotropi¢ magnetokrystaliczna oraz inne
wlasciwosci magnetyczne ktore mozna wydedukowac z obliczen ab-initio. Autor sugeruje
réwniez, ze obecnosc lekkich pierwiastkéw moze stabilizowaé strukture oraz poprawiac
wlasciwosci magnetyczne. Warto tutaj wspomnie¢, ze znane i obecnie powszechnie uzy-
wane magnesy neodymowe zostaly odkryte w podobny sposoéb — probowano zastapic dro-
gi i problematyczny kobalt w znanych wezes$niej magnesach SmCos i SmsCoyy niedrogim
zelazem. Konieczny okazat si¢ dodatek lekkiego pierwiastka jakim jest bor aby zmienic
parametry sieciowe i ustabilizowa¢ strukture krystaliczng. Doktorant, zastosowal tu wiec

podejscie ktore pionierom w dziedzinie pozwolito odkry¢ magnesy neodymowe.
Poza artykulami zawartymi w pracy doktorskiej, autor opublikowatl jeszcze 5 innych:

* ,Structural and Magnetic Properties of Ultrathin Films Calculated from First-Principles”,
IEEE INTERMAG Short Papers 2024 - Proceedings 2024; jest to doniesienie konferencyj-

ne.

* .Magnetic Hardness of Fe;C-Based Alloys: A First-Principles Study”, IEEE INTERMAG

Short Papers 2024 - Proceedings 2024; jest to doniesienie konferencyjne.

¢ Iron and gold thin films: First-principles study”, IEEE INTERMAG Short Papers 2023 -

Proceedings 2023; jest to doniesienie konferencyjne.




* ,Simulations of magnetic Bragg scattering in transmission electron microscopy”, IEEE

INTERMAG Short Papers 2023 - Proceedings 2023: jest to doniesienie konferencyjne.

* ,Magnetic hardness of hexagonal and orthorhombic Fe;C, Co3C, (Fe-Co)3C, and their al-
loys with boron, nitrogen, and transition metals: A first-principles study”, APL Materials

13 (2025) 021117 (APS, 100 punktow, IF=5.3) - jest to regularny artykut.

W rozdziale trzecim pracy doktorskiej autor opisuje dokladnie swoj udzial w kazdym z ar-
tykutow bedacych podstawa rozprawy doktorskiej i nie mozna mie¢ watpliwosci, ze jest on
w znacznym stopniu samodzielny a opublikowane prace mialy jego istotny udziat. Rozdzial
ten ma 5 stron i nastepuje po nim majace poltorej strony podsumowanie. Rozdziat piaty za-
wiera opublikowane artykuly, po ktorym mamy dodatek (Appendix) w ktorym autor opisuje
wystane, ale nie opublikowane jeszcze artykuly oraz informacje o sobie oraz swoich planach.
W tym skroconym opisie uktadu pracy powinienem powroci¢ jeszeze do rozdzialow znajduja-
cych sie na poczatku pracy. Mamy streszczenie, wprowadzenie — czyli rozdzial 1 oraz informa-
cje o metodologii prowadzonych badan w rozdziale drugim, tacznie 13 stron. W metodologii
autor opisuje zagadnienia takie jak: podstawy teorii funkcjonatu gestosci, metode FPLO, po
tencjaly wymienno-korelacyjne, sposoby modelowania stopow, anizotropie magnetokrystalicz-
na oraz to w jaki sposob prowadzone sa obliczenia z ustalonymi momentami magnetycznymi.
W osobnym podrozdziale opisuje metode wieloprzekrojowa symulacji transmisyjnej mikrosko-
pii elektronowej, w tym metode wieloprzekrojowa Pauliego, role potencjatu wektorowego A oraz
indukcji B a takze kwantowy opis wzbudzen fononéw (bardzo krotko, kilka zdan).

Uktad pracy jest przejrzysty, dorobek autora wskazany jest jednoznacznie i precyzyjnie.
Nie ma wielu niedociagnie¢ natury édytorskiej. Zauwazytem jedynie literowki na stronach 9
(aligment zamiast alignment) oraz 13 (parameterization zamiast parametrization). Sama pro-
blematyka pracy jest do$¢ szeroka i niezwykle cickawa. Autor zajmuje si¢ problemami ktore
ciesza sie sporym zainteresowaniem.

Podczas modelowania materialéow zawierajacych metale przejsciowe i metale ziem rzadkich,
zwykle uwzglednia si¢ dodatkowe korelacje Coulombowskie elektronow zajmujacych orbitale
d1i f. Czesto, zwlaszcza w przypadku materialow tlenkowych (w kontekscie tej rozprawy cho-
~dzi o NiO i LaMnAsOQ) takie podejscie jest niezbedne aby uzyskac¢ zgodny z eksperymentem
stan podstawowy. W przypadku cerowych zwigzkow, nie jest to az tak niezbedne, chociaz
w wielu przypadkach magnetyzm jest poprawnie odtwarzany dopiero gdy nawet relatywnie
niewiclkie dodatkowe korelacje U ~ 2 ¢V sg dodane w obliczeniach. W przypadku metali zwy-
kle uzywa si¢ tu tez nieco innego podejscia niz w przypadku tlenkéw (Around Mean Field vs.
Fully Localized Limit). W pracy i publikacjach brakuje mi komentarza na ten temat. Réwniez
dodatkowe poprawki orbitalne pozwalajace lepiej odtworzy¢ reguly Hunda bylyby ciekawym
tematem do analizy, gdyz istotnie wplywaja na obliczone wartosci momentu orbitalnego. Te
uwagi nie umniejszaja jednak wartosci pracy i mysle, ze bedg podstawa do dyskusji w czasie

obrony doktorskiej.



W podsumowaniu, stwierdzam ze przedstawiona mi do recenzji praca doktorska Pana mgr
inz. Justyna Snarskiego-Adamskiego pt. ,Theoretical modelling of magnetic materials based
on transition metals” spetnia wszystkie zwyczajowe i ustawowe wymogi stawiane pracom dok-
torskim i wnioskuje do Rady Naukowej Instytutu Fizyki Molekularnej Polskiej Akademii Nauk
w Poznaniu o dopuszczenie Pana mgr inz. Justyna Snarskiego-Adamskiego do dalszych eta
pow przewodu doktorskiego. Uwazam réwniez, ze zastuguje ona na wyroznienie ze wzgledu
na nowatorstwo i nietypowos¢ tematyki (mam tu na mysli gléwnie symulacje transmisyjnej

mikroskopii elektronowej dla materiatow magnetycznych).
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