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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr inz. Macieja tuszczka z Wydziatu W KRAKOWIE

Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej Politechniki Gdanskiej,
zatytutowanej: , Obliczenia z zasad pierwszych struktury elektronowej nstytut Fizyki
wybranych zwiqzkéow nadprzewodzqcych z rodziny ReBa,Cu30, im.
(Re — atom ziem rzadkich)”

Mariana Smoluchowskiego

Pan dr inz. Maciej tuszczek obronit rozprawe doktorskg zatytutowang

»Wzrost krysztatéw oraz wybrane wfasnosci transportowe w uktadzie tlenko- 7a1iad Teorii Materii
wym Pr-Ba-Cu-0” w 1999 r. pod kierunkiem Prof. dr hab. inz. Wojciecha Sa-
dowskiego jako promotora. Jest zatrudniony na stanowisku adiunkta na ma- Skondensowanej i Nanofizyk
cierzystym Wydziale od 1 stycznia 2000 r. W sktad rozprawy habilitacyjnej

wchodzi 7 prac, z ktérych 5 jest pracami monoautorskimi: 3 opublikowane

w Phys. Stat. Sol. (b), 2 w Physica C- Superconductivity and its Applications, Kierownik Zaktadu

jedna w czaf,oplsmle Defect. c.md Diffusion Foru.m oraz Jedna. Jalfo rozdziat Prof. dr hab, Jozef Spatek
w monografii: Superconductivity: Theory, Materials, and Applications (Nova

Science Publishers, New York, 2012). W dwodch pracach opublikowanych e-mail:ufspalek@if.uj.edu.p
wspdlnie z dr inz. Robertem Laskowskim, oswiadczenie wspoétautora nie po-

zostawia watpliwosci co do wiodacego wkfadu habilitanta. Wszystkie prace S i BB
wchodzace w sktad rozprawy habilitacyjnej dotycza obliczen z pierwszych za-
sad zastosowanych do tlenkowych nadprzewodnikéw wysokotemperaturo-
wych typu ,,123” z réznymi jonami ziem rzadkich. Przedstawiajg wyniki orygi-
nalne autora i moga zatem stanowic¢ przedmiot rozprawy habilitacyjnej. Po
scharakteryzowaniu dorobku naukowego autora wg. danych bibliometrycz-

nych przejde do omdwienia doktadniejszego prac stanowigcych rozprawe.

W swej karierze akademickiej habilitant opublikowat w sumie 17 prac.
Jego liczba cytowan (bez autocytowan) wynosi okoto 60, a HI 5. W catej swojej
karierze zajmowat sie syntezg i badaniami wtasnosci fizycznych nadprzewod-
nikéw wysokotemperaturowych z réznymi jonami ziem rzadkich, a w rozpra-
wie habilitacyjnej obliczeniami ab initio. Opublikowat tez jako autor lub
wspotautor 5 prac w opracowaniach monograficznych krajowych i zagranicz-
nych spoza tzw. listy filadelfijskiej. Na uwage w ramach tej aktywnosci zastu- S s
guje 33-stronnicowe opracowanie zatytutowane: ,Structural and electronic
properties of some intriguing (rare-earth) Ba,Cu30; compounds” w monografii ul. St. tojasiewicza 11
Recent Developments in Physics (wyd. Transworld Research Network, Kerala,
Indie, vol. 5, Part |, str. 463-495, 2004). Kierowat takze jednym grantem ba-
dawczym przyznanym przez KBN oraz jednym grantem obliczeniowym przy- tel. +48(12) 664-47-03
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znanym przez Centrum Obliczeniowe Tréjmiejskiej Sieci Akademickiej. Za swo-
je prace otrzymat 3-krotnie Nagrode Rektora Politechniki Gdarskiej |i 1l stop-
nia (w tym raz indywidualna Il stopnia za osiggniecia w doktoracie). Habilitant
wygtosit 5 komunikatéw z wtasnych prac oraz byt wspétautorem 14 innych
komunikatéw, w tym dwdch wygtoszonych na konferencjach naukowych, za-
granicznych (Chiny, USA). Tak wiec, pod wzgledem ilo$ciowym dorobek cato-
$ciowy jest dostateczny do tego, ze habilitant moze byé uwazany jako fizyk
gotowy do samodzielnosci naukowej. Jedynym minusem jest okolicznoé¢, ze
habilitant byt opiekunem tylko jednej pracy inzynierskie;j.

We wniosku nie znalaztem informacji o wypromowanych magistr/.%tach
czy ko-promotorstwie rozprawy doktorskiej. Mam nadzieje, ze habilitant be-
dzie bardziej aktywny pod tym wzgledem w najblizszej przysztosci, gdyz posia-
da dos¢ wszechstronne podejscie do pracy naukowej: przeszedt droge od syn-
tezy materiatéw, poprzez badania eksperymentalne wtasnosci fizycznych, az
tant prowadzi takze ¢wiczenia rachunkowe i zajecia laboratoryjne z fizyki na
wstepnych latach, gdzie moina pozyskaé¢ studentéow do pracy naukowej.
Dobrze, ze dr tuszczek prowadzi takze wyktady dla wydziatéw technicznych
swojej uczelni. Oznacza to, ze jest przygotowany do takich zaje¢, ktére z pew-
noscig powinien prowadzi¢ jako pracownik samodzielny naukowo.

Przechodzac do oceny merytorycznej rozprawy habilitacyjnej (6 prac
oryginalnych plus jeden krotki rozdziat w opracowaniu ksigzkowym (monogra-
fia)) to pierwsze prace autora (Phys. Stat. Sol. (b)) 230, R1-R3 (2002); ibid. 239,
361-366 (2003); Defect and Diffusion Forum 242-244, 95-106 (2005)) dotycza
obliczen struktury elektronowej materiatéw tlenkowych REBa,Cus0; (RE =Y,
Pr, Dy, Nd, Ce) w podejsciu lokalnego funkcjonatu gestosci uzywajac metody
LAPW (linear augmented plane wave method) w przyblizeniu CGA (generalized
gradient approximation) dla tego potencjatu. W trzeciej z nich autor dodatko-
wo liczy stany z defektem (np. atomu Pr w pozycji Ba). Jako wynik w tych pra-
cach otrzymuje oprdcz struktury pasmowej takze tzw. parcjalne gestosci sta-
néw zaindukowane przez lokalne stany tlenéw czy ziemi rzadkiej. Wyniki tego
typu byly prezentowane wielokrotnie w literaturze $wiatowej i tutaj autor
miat bardzo silng konkurencje, zwtaszcza, ze uzywat tutaj standardowego dzi-
siaj juz pakietu programéw wien 2k. Dodatkowo, metodyka ta jest niedoktad-
na z dwoch powodéw. Po pierwsze, jony ziem rzadkich, zwtaszcza Nd czy Gd,
posiadaja zlokalizowane momenty magnetyczne na powtokach 4f, a do tego
jakakolwiek metoda typu LDA jest niewystarczajgca. Po drugie, zlokalizowane
momenty magnetyczne 4f jonéw ziem rzadkich s3 w wielu z tych zwigzkéw
uporzadkowane antyferromagnetycznie i ich porzadek wspdtistnieje z nad-
przewodnictwem wysokotemperaturowym, za co z kolei s3 odpowiedzialne
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stany zlokalizowane typu 3d-2p, opisujgce elektrony ulokowane w odseparo-
wanych od tych momentéw ptaszczyznach miedziowo-tlenowych. Ale dodat-
kowo, te oddzielone stany typu 3d pochodzace od obecnosci jonéw Cu, s3
sprzezone miedzy sobg bardzo silnym oddziatywaniem z catkag nadwymiany
rzedu 1500-2000 K. Z tych powoddéw, metoda LDA musi by¢ zawodna.

Ulepszeniem metody stosowanej w trzech powyzszych pracach jest za-
stosowanie metody LDA+U (w przypadku prac autora jest to metoda GGA +
U), gdzie zaimplementowano oddziatywanie typu Hubbarda do opisu stanéw
4f ziemi rzadkiej. Otrzymano w ten sposéb wiele ciekawych wynikéw dotycza-
cych dodatkowo rozktadu lokalnego tadunku (por. Physica C 469, 1892-97
(2009); Phys. Stat. Sol. B 247, 104-108 (2010); Physica C 471, 29-34 (2011)).
Jednakze, takze do tej metody mam kilka uwag krytycznych. Po pierwsze,
elektrony 3d w pfaszczyznach miedziowo-tlenowych s3 takze silnie skorelowa-
ne i w zwigzku z tym metoda LDA+U powinna by¢ zastosowana takze do nich.
Taka sytuacja ma miejsce dla kanonicznego zwigzku YBa,Cu30;, gdzie z do-
brym przyblizeniem mozemy uwazaé, ze na jonie Y*>* obsadzenie stanéw 4f
jest praktycznie zerowe, a uktad jest dalej silnie skorelowany przez obecnos¢
elektronéw 3d, gdyz dla uktadu YBa,CusOg mamy stan izolatora Motta, ktéry
to materiat jest uktadem wyjsciowym (parent compound) dla nadprzewodnika
wysokotemperaturowego YBa,CusOg.x, gdzie x = 0.35. Moge zrozumie¢, ze
rolg obliczen ab initio tego typu jest przestudiowanie uporzadkowania anty-
ferromagnetycznego jondw 4f i jest to bardzo wazna informacja. Jednakze,
niewiele mozemy sie w ten sposob dowiedzie¢ na temat silnie skorelowanych
standw elektronowych ptaszczyzn miedziowo-tlenowych. Nie s3 to jednak
rachunki niepotrzebne, gdyz dostarczaja wartosci gotych (wyjsciowych) para-
metréw takich jak catka hoppingu Blocha pomiedzy sgsiednimi stanami 3d,
wielkosci hybrydyzacji stanéw 3d-2p czy wzglednego potfoienia wyjsciowych
stanow 3d wzgledem standw tlendw. Takie zastosowanie wymaga jednak
przeprowadzenia tzw., mappingu czy sprojektowania stanow pasmowych na
modele typu t-J czy modele hybrydyzacyjne. Dopiero wtedy autor moze pod-
jac sie badan stanu nadprzewodzgcego. Nietrywialng wtasnosciag jest takie
obliczenie wielkosci catki nadwymiany, ktéra z grubsza jest znana przynajm-
niej dla przypadku YBa,Cu3O; czy dla La,,SrCuO,4. Z tego ostatniego punktu
widzenia obliczenia tych ostatnich nadprzewodnikéw s3 wrecz modelowe,
gdyz s3 to uktady jednoptaszczyznowe, tj. bez tarnicuchdéw, ktére utrudniaja
rachunki, a wystepuja w nadprzewodnikach typu ,,123”. Na koniec, chciatbym
napisa¢ uwage ogolng o metodzie LDA+U. Zawiera ona dos$¢ zasadniczy defekt.
A mianowicie wystepuje w tej metodzie tzw. defekt podwdjnego liczenia od-
dziatywania kulombowskiego. Ze wzgledu na to, ze metoda LDA+U jest meto-
da niesystematyczng z formalnego punktu widzenia, trudno oszacowa¢ do
jakiego stopnia jest ona niedoktadna. Ta uwaga nie jest krytykg prac autora,
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a raczej tej dos¢ popularnej metody obliczeniowej w ogéle. Ma miejsce tutaj
preferencja osobista recenzenta, ktéry nie widzi jak na razie konkurencji tej
metody dla modeli teoriopolowych takich, jak model t-J, Hubbarda i ich roz-
szerzen. Te ostatnie modele dajg bowiem sensowng dyskusje przejé¢ fazo-
wych i kwantowych zjawisk krytycznych.

Podsumowujac, prace autora zawierajg solidne wyniki rachunkowe,
jakkolwiek wyniki nalezy traktowac jako jakosciowe przy stosowaniu ich do
konkretnych materiatéw. Brakuje mi w bibliografii jakiegokolwiek odniesienia
do modeli silnie skorelowanych elektrondw, a one majg bardzo dobre sukcesy
w opisie nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego i jego wspdtistnienia
z antyferromagnetyzmem czy stanem fali gestosci tadunku, wystepujacych dla
elektronéw z ptaszczyzn miedziowo-tlenowych. Takie spojrzenie poza prace ze
swojej waskiej specjalnosci na tym etapie kariery swiadczg nie tylko o dobrym
warsztacie, ale jest wrecz nieodzowne dla obiektywnego spojrzenia na swoje
wyniki. Wydaje sie, iz bytoby bardzo celowym potaczyé wysitki takich obliczen
z tym co proponuja ludzie zajmujacy sie teorig takich uktadéw z punktu wi-
dzenia silnie skorelowanych elektronéw. Jestesmy zbyt matym krajem, zeby
sobie pozwoli¢ na wycinkowe badania. Jest to zreszta apel do grup z drugiej
strony badan teoretycznych, do ktérych nalezy piszacy te stowa.

W konkluzji, uwazam, ze przedstawiony dorobek wchodzacy w sktad
rozprawy, a takze inne prace habilitanta w zakresie technologii i badania wta-
snosci fizycznych tych materiatéw, stanowia wystarczajacy dorobek, $wiadcza-
cy o jego dojrzatosci i samodzielnosci naukowej. W zwigzku z tym stwierdzam,
iz przedstawiona dokumentacja i dorobek habilitanta spetniajg wymogi odpo-
wiedniej ustawy o stopniach i tytule naukowym i wnioskuje o dopuszczenie do
dalszych etapéw tej procedury, w tym do kolokwium habilitacyjnego.

Yool Hputel

Jozef Spatek
profesor zwyczajny nauk fizycznych
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