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

wlasciwosci dynamiczne, statystyczne i interakcja z otoczeniem”

Dysertacja mgr inz. Izabeli Domagalskiej pt. ,,Opis z pierwszych zasad molekuty wodoru:
wiasciwos$ci dynamiczne, statystyczne i interakcja z otoczeniem” zostala napisana w Instytucie
Fizyki Uniwersytetu Zielonogorskiego pod opiekg dr. hab. inz. Artura Durajskiego
oraz dr. inz. Konrada Gruszki. Rozprawa ma typowa dla prac doktorskich form¢ wstepu
i kolejnych rozdziatow zawierajacych dyskusje wynikow oraz podsumowanie.

We wstepnym rozdziale przedstawiono podstawy kwantowo-mechanicznego opisu
uktadu rdzeni atomowych i elektronow. Szczegétowo opisany zostal hamiltonian Hubbarda,
znaczenie poszczegodlnych jego sktadowych 1 metoda wariacyjna. Wspomniano réwniez
pobieznie o metodach obliczeniowych opartych o teori¢ funkcjonatu gestosci. Przedstawione
we wstepnym rozdziale narzedzia teoretyczne stanowig jedynie punkt wyjscia do obliczen
przeprowadzonych w ramach tej pracy naukowej. Szczegbtowe opisy przyblizen
1 dodatkowych metod zastosowanych w poszczegodlnych badaniach zostaly zamieszczone
w dalszych rozdziatach.

W rozdziale drugim wprowadzono najprostszy model Hubbarda bez oddziatywan
miedzyelektronowych, ktory wykorzystano do badan dotyczacych kationdw dwuatomowych
czasteczek z wigzaniem jednoelektronowym. Zastosowano funkcje Wanniera ztozone
z pojedynczych orbitali Gaussa. Wykazano, ze przebieg energii catkowitej dla tak modelowego
ukladu X3* jest jakos$ciowo zgodny z wynikami obliczen dla Hp* przy pomocy bardziej

ztozonych orbitali typu Slatera. Nastgpnie szczegdélowo przeanalizowano wartosci energii
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standbw molekularnych, calek przeskoku oraz obsadzenia jonéw dla ukladow Xo* i XY™
Dyskusja wynikow dotyczyla szerokiego zakresu niesymetrycznego rozktadu tadunku rdzeni
atomowych pozwalajgcego na modelowanie réznorodnych kationow (np. LiH™ i LiNa®).
Docelowe badania opisane w tym rozdziale dotyczyly chaotycznej dynamiki jonow wywotanej
harmonicznym wymuszeniem, ktére prowadzi do chaotycznej ewolucji energii stanéw
molekularnych i catek przeskoku w badanych uktadach. Szczegdtowo przedstawiono zaleznosé
wyktadnikow Lapunowa w funkcji parametrow sity wymuszajacej 1 zauwazono,
ze do chaotycznej ewolucji badanych wielko$ci dochodzi jedynie dla dyskretnego zbioru
warunkow, tzn. okreslonej amplitudy i relatywnie niskich czgstosci.

Zastosowanie mozliwie najprostszego opisu teoretycznego dla  kationow
dwuatomowych czasteczek z wigzaniem jednoelektronowym pozwolito Doktorantce
na uzyskanie duzego =zbioru wynikéw dla rdéznorodnych hipotetycznych uktadéw,
co jest interesujacym osiagni¢ciem. Jednakze w dyskusji wynikow brakuje pordéwnania
z analogicznymi danymi literaturowymi. Wydaje si¢, ze wspomniana W rozprawie,
wczesniejsza praca tego samego zespotu: M. W. Jarosik et. al., ,,Influence of external extrusion
on stability of hydrogen molecule and its chaotic behawior”, CHAOS 28, 013126 (2018) bytaby
doskonatym punktem odniesienia do dyskusji. Mozna bowiem zauwazy¢, ze czasy i wyktadniki
Lapunowa uzyskane dla Hz przy pomocy petnego modelu Hubbarda rdéznig si¢ o rzedy
wielkosci od wynikow dla Hz" przedstawionych w dysertacji i wykazujg ewolucje diagramow
A-Q w zaleznosci od sity wymuszajace;.

Rozdziat trzeci zostat zapoczatkowany szerokim wprowadzeniem do nieekstensywnej
fizyki statystycznej. Celem badan przeprowadzonych w ramach tego rozdzialu byta analiza
podstawowych wtasnosci termodynamicznych zbioru nieoddziatujacych czasteczek wodoru.
Do opisu struktury elektronowej H> zastosowano juz pelny model Hubbarda, drgania
czasteczki modelowano przy pomocy drgan harmonicznych 1 potencjalu Morse’a,
uwzgledniono rotacj¢ i translacyjne stopnie swobody. Dla ukladow o minimalnej liczbie
czasteczek, zaobserwowano wyrazny wzrost energii wewngtrznej oraz charakterystyczne
maksimum ciepta wlasciwego w niskich temperaturach. Efekty te szybko zanikaja
wraz ze wzrostem rozmiaru uktadu. Przedyskutowano rowniez zmiany badanych wielkosci
wywotane przez ci$nienie oraz pole magnetyczne dziatajace na czasteczki uktadu.

Wyznaczona dla uktadu nieoddzialujacych czasteczek Hp granica pomiedzy
stosowalnoscig nieekstensywnej i ekstensywnej fizyki statystycznej jest waznym wynikiem,

ktory zachgeca do przeprowadzenia analogicznych badan dla innych gazow.
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Warte skomentowania byloby dodatkowe pytanie: czy w nanoskali interakcje pomiedzy
czasteczkami moga znaczaco wptywac na termodynamike? Biorge pod uwage relatywnie duza
liczbe wspotautoréw publikacji E. Drzazga et al, Physica A 518, 1 (2019),
ktorej Doktorantka jest dopiero trzecim autorem, w moim odczuciu lepiej byloby opisaé

te wyniki w formie bezosobowej. Jaki byt wktad Doktorantki w powstanie w.w. publikacji?

W czwartym rozdziale zaprezentowano i przedyskutowano wyniki modelowania
wiasnosci elektronowych mostka wodorowego w nanoztaczach z platyny, ztota oraz miedzi.
Pierwszym etapem badan byty obliczenia DFT pozwalajace na przeanalizowanie zalezno$ci
energii catkowitej mostka wodorowego w funkcji potozenia atoméw wodoru spowodowanego
rozmieszczeniem metalowych kotwic. Zauwazono, ze mostek wodorowy moze podlegac
silnym odksztalceniom w takich uktadach i by¢ w stanie metastabilnym energetycznie.
Zaleznie od wybranego metalu, mostek wodorowy moze by¢ silnie lub stabo zwigzany
z kotwicami. Dalsze obliczenia struktury elektronowej wykonano przy pomocy modelu
Hubbarda uwzgledniajacego wszystkie oddziatywania dwuciatowe, co pozwolito na badania
stanu mostka w zalezno$ci od przeptywajacego przez niego tadunku elektrycznego. Wykazano,
ze zjawisko to moze prowadzi¢ do obnizenia liczby dozwolonych stanow elektronowych
mostka, a wigc wptywaé na przewodnictwo elektryczne catego uktadu. Interesujacy okazat sig
przypadek zlacza platynowego w konfiguracji ze $ciskajagcym odksztalceniem mostka,
W ktorym przewodnictwo powinno by¢ wzmocnione.

Przedstawione w czwartym rozdziale wyniki wskazuja na istotne zmiany struktury
elektronowej mostka wywotane przeptywem tadunku oraz odlegtoscia pomigdzy kotwicami,
ktore powinny by¢ rozwazane przy projektowaniu nanoztagcz wodorowych, co jest oryginalnym
i interesujacym wynikiem naukowym. W ramach obliczen DFT dla materialdow o obnizonej
symetrii, warta usci$lenia bytaby jeszcze geometria modelowego uktadu dla czasteczek
z kotwicami, bowiem periodyczne warunki brzegowe w bazie fal ptaskich wymagaja
specyficznej komorki obliczeniowej (czy byt to tzw. slab?).

Dysertacja mgr inz. lzabeli Domagalskiej zajmuje 93 strony i zostala napisana
z dbatoscia o szczegdly edycyjne (z drobnym wyjatkiem rozdzialu czwartego,
w ktorym pojawily si¢ pewne niedociggnigcia, m.in. ,,probowanie strefy Brilouina”).
Wigkszos¢ rysunkow 1 tabel zostala zaczerpnigta z wczes$niejszych publikacji naukowych
Doktorantki. Biorgc pod uwage fakt, ze wyniki przedstawione w dysertacji zostalty uzyskane
w ramach znacznych przyblizen, ich zapis do szostego miejsca dziesigtnego wydaje si¢

zdecydowanie przesadzony i1 nie pomaga w zaden sposob w dyskusji. Warto rowniez zwroci¢
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uwage¢ na problem cechowania energii w obliczeniach struktury elektronowej. Energia
catkowita uktadu silnie zalezy od wybranej metody obliczeniowej (opisu funkcji falowych,
pseudopotencjatu, oprogramowania, numeryki etc.) i nie ma sensu fizycznego. Dlatego
w dobrej literaturze przedstawia si¢ jedynie roznice energii, co dodatkowo poprawia czytelnosc¢
dyskusji, poniewaz sg to relatywnie mate liczby.

Uzyskanie przedstawionych w dysertacji wynikow wymagato uzycia wielu metod
teoretycznych, co wskazuje na bogaty warsztat naukowy Doktorantki. Dyskusja roznorodnych
wiasnosci uktadow fizycznych zawierajacych czasteczki wodoru jest interesujaca ze wzgledu
na wyjscie poza standardowe obliczenia struktury elektronowej. Szczegdlnie cickawe wydaja
si¢ wyniki dotyczace nieekstensywnej fizyki statystycznej dla niewielkich zbiorow czgsteczek
H> i symulacja transportu w mostkach wodorowych. O wysokim poziomie naukowym badan
prowadzonych przez Doktorantke moze $wiadczy¢ fakt, ze publikacje zwigzane z pracg
doktorska ukazaly si¢ w czasopismach o znacznym wskazniku wplywu. Warto réwniez
podkresli¢, ze dorobek poboczny Doktorantki (7 prac dotyczacych modelowania stanu
nadprzewodzacego w roznorodnych materiatach) wskazuje na jej duze doswiadczenie w pracy
naukowej.

W mojej ocenie praca doktorska mgr inz. Izabeli Domagalskiej spetnia wszystkie
ilosciowe 1 jako$ciowe kryteria stawiane rozprawom doktorskim w dziedzinie nauk $cistych
i przyrodniczych w dyscyplinie nauk fizycznych. W zwigzku z powyzszym wnosz¢
o dopuszczenie pani mgr. inz. lzabeli Domagalskiej do dalszych etapow przewodu
doktorskiego.
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