Krakow, 09 grudnia 2022

Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr inz. Izabeli Agaty Domagalskiej
pt.: ,,Opis z pierwszych zasad molekuly wodoru:

wlasciwosci dynamiczne, statystyczne i interakcja z otoczeniem”

Przedtozona do recenzji rozprawa doktorska pani mgr inz. Izabeli Agaty
Domagalskiej, pt. ,,Opis z pierwszych zasad molekuty wodoru: wiasnosci dynamiczne,
statystyczne i interakcja z otoczeniem”, zostala przygotowana w ramach studiow
doktoranckich na Uniwersytecie Zielonogorskim. Doktorantka wykonala ja pod
kierunkiem promotora dr hab. inz. Artura Durajskiego, prof. Politechniki Czgstochowskiej;

promotorem pomocniczym byl dr inz. Konrad Gruszka.

Dysertacja, opracowana w jezyku polskim, ma charakter teoretyczny i stanowi
monograficzne opracowanie Autorki. Praca liczy tacznie 101 stron, podzielona jest na 4
rozdzialy, poprzedzonych (nienumerowanymi): Streszczeniem (w jezyku angielskim oraz
polskim) oraz Wstgpem. Cato§¢ zwienczona jest Podsumowaniem, Bibliografig

(zawierajgcg 196 pozycji), oraz Spisem rysunkow.

W przedstawionej rozprawie, przeanalizowane zostaly wiasnosci fizyczne
molekuty dwuatomowej. Cho¢ zagadnienie dotyczy najprostszego przypadku, nie jest
zagadnieniem trywialnym. Prezentowane badania moga by¢ pierwszym krokiem do
bardziej zawansowanych badan uktadéw bardziej zlozonych. Zagadnienia te moga by¢

interesujace w kontekscie badan naukowych aktualnie prowadzonych na swiecie.

Cel pracy. W moim odczuciu istotnym brakiem prezentowanej rozprawy jest brak
sekcji lub paragrafu, definiujacego cel prowadzonych badan. W zdefiniowaniu
ewentualnego celu pracy, nie pomaga bardzo skromny wstep na stronie 13 — pozbawiony
jest on odno$nikéw literaturowych; dodatkowo opisuje on jedynie tresci rozprawy i jest
wlasciwie powtérzeniem streszczenia — cigzko jest zatem umiejscowi¢ badane zagadnienia
oraz wage uzyskanych wynikéw w szerszym kontekscie. Oznacza to, ze odbidr rozprawy
bedzie utrudniony dla czytelnikow nie zaznajomionych w omawiang tematyka. Ze
wzgledéw dydaktycznych, wstgp powinien by¢ znacznie dtuzszy. Sytuacja poprawia fakt,
ze kazdy rozdzial poprzedzony jest obszernym opisem, odgrywajacym role wsigpu do

rozdziatu.
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Rozdzial pierwszy: opisuje formalizm matematyczny oraz metody numeryczne

wykorzystywane w pracy doktorskiej. Autorka podaje zapis hamiltonianu ukladu
elektronowego w ramach drugiej kwantyzacji, opisuje metod¢ wariacyjng, oraz metode
DFT stuzgca do modelowania wlasciwosci nanoztgcz. Rozdziat jest relatywnie krotki;
sekcje 1.2 oraz 1.3 zawierajg liczne relacje analityczne; co ciekawe sekcja 1.4 opisujaca
metode DFT jest wolna od wzoréw — stoi to w skrajnej sprzecznosci z poprzednimi
sekcjami. Czy zatem ta metoda jest pozbawiona podstaw analitycznych? Zaktadam, ze

Autorka przedstawi podstawy analityczne tej metody podczas publicznej obrony.

Tresé gtéwna. Rozdzial drugi: Dynamika chaotyczna energii stanu molekularnego
i calki przeskoku w molekutach dwuatomowych poddanych harmonicznemu wymuszeniu
zewnetrznemu. Autorka okresla stan podstawowy jonéw molekut dwuatomowych —
analizie poddana zostata ich dynamika. Badania oparte byly o metod¢ wariacyjnag. W
rozdziale tym podoba mi si¢ umiej¢tnos¢ krytycznego spojrzenia autorki na zastosowane
metod (sekcja 2.4). Autorka okreslita wartosci Eo i Ro, odnoszac je do danych
literaturowych. Cze$¢ rysunkow tréjwymiarowych byta trudna w odbiorze; niektore panele
(np. na rys. 2.10) mogly by¢ wigksze. Brak mi jednak jasnego i stanowczego stwierdzenia,
dlaczego parametry Eo i Ry s3 tak istotne (w kontekscie wynikéw uzyskanych przez inne
grupy). Rozdzial trzeci: Wiasnosci statystyczne ukiadu molekul wodoru. Rozdzial
poprzedzony jest sekcja dot. uwag wstgpnych nt. nieekstensywnej fizyki statystycznej.
Nastepnie podany jest zastosowany opis teoretyczny, bazujacy na ,,petnym’ hamiltonianie
Hubbarda. Uzyskane parametry zebrane sg w postaci dwoch tabel oraz licznych wykresow.
Rozdziat konczy bardzo krétka dyskusja wynikow — brak mi jednak jasnej konkluzji
wynikajgcej z obliczen. Rozdzial czwarty: Wlasnosci elektronowe mostka wodorowego
w nanozigczach wykonanych z platyny, zlota oraz miedzi. Rozdzial ten wydaje mi sig
najbardziej ciekawy z prezentowanych, w omawianej rozprawie. Prezentowane obliczenia,
przeprowadzane byly w ramach formalizmu DFT, z wykorzystaniem Quantum Espresso.
Omawiane ztgcza przedstawione sg za pomoca stosownych grafik (rys. 4.2 g-i), zas wyniki
numeryczne przy pomocy stosownych wykreséw oraz tabel. Ciekawa jest rowniez sekcja
4.4, zawierajaca szereg relacji analitycznych. Niestety, podobnie jak poprzednio,

podsumowanie jest dosy¢ skromne.

Gléwna cze$¢ rozprawy opiera si¢ o wyniki, uzyskane numerycznie. Niemniej
jednak, rozprawa zawiera liczne zaleznosci analityczne. Brak mi jednak informacji, czy do
ich uzyskania zostaly wykorzystane programy do obliczen symbolicznych — prosz¢ o

podanie tej informacji w trakcie obrony.
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Rozprawa przygotowana jest schludnie, a wykresy sa czytelne. W rozprawie
znalaziem drobne btedy edycyjne, ktére nie obnizajg jednak warto$ci merytorycznej oraz
naukowej prezentowanych wynikéw. W przypadku prezentowanych danych (niektére
tabele i wykresy) brak informacji nt. ich Zroédla — czy zostaly one zaczerpnigte z

opublikowanych prac, czy zostaty uzyskane na potrzeby prezentowanej rozprawy.

Przedstawiona rozprawa opiera si¢ na trzech publikacjach (jedna z Physica D,
Physica A oraz jedna nieopublikowana w trakcie recenzji w Applied Nanoscience).
Dodatkowo, p. mgr inz. Agnieszka Domagalska jest wspdtautorkg siedmiu prac
wykraczajacych po za zakres rozprawy (dwie prace w Solid State Communications, po
jednej w Beilstein Journal of Nanotechnology, Journal of Superconductivity and Novel
Magnetism, Physica C, Acta Physica Polonica A, oraz Phase Transitions). Swiadczy to o

znacznym zaangazowaniu naukowym Autorki.

Podsumowujac, w recenzowanej rozprawie p. mgr inz. Izabela Agata

Domagalska przedstawila oryginalne rozwigzanie problemu naukowego,

udokumentowane artykulami naukowymi. Rozprawa spelnia zatem ustawowe
kryteria Scistych i
przyrodniczych w dyscyplinie nauk fizycznych. W zwigzku z powyzszych wnosze¢ o

stawiane rozprawom doktorskim, w dziedzinie nauk

dopuszczenie pani mgr. inz. Izabeli Agaty Domagalskiej do dalszych etapéw

\

przewodu doktorskiego.
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