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Recenzja pracy doktorskiej mgr Thi Thu Ha Ngueyen
pt. ,Ab-initio study of the magnetic and optical properties of the
double perovskiete A,M'M”"O; compounds,
where A=an alkaline earth metal, and M’, M” = transition metals”

Praca doktorska mgr Thi Thu Ha Ngueyen pt. Ab-initio study of the magnetic and optical
properties of the double perovskiete A,M'M"O4 compounds, where A=an alkaline earth metal,
and M', M" = transition metals” powstata w szkole doktorskiej w dyscyplinie nauki fizyczne na
Uniwersytecie Komisji Edukacji Narodowej w Krakowie a promotorem jest prof. dr hab. Vinh
Hung Tran.

Praca zostala napisana w jezyku angielskim i ma do$¢ nietypowa forme - nie jest to ani
jednolita praca doktorska ani autoreferat. Zaczynaja ja podziekowania, abstract, streszczenie,
lista rysunkow, lista skrotéw i opis jednostek. Nastepnie mamy wlasciwg czes¢ pracy, kiora
wedlug spisu tresci ma 81 stron. Pierwszy rozdzial — wstep poswiecony jest badanym ma-
terialom, czyli podwéjnym perowskitom, omawiana jest ich struktura, aktualny stan wiedzy

- a takze zdefiniowane zostaly cele pracy. Badane w pracy materialy to dwa zwiazki: Ba,MnWQOg
i Ba;TiMnOg, a praca ma charakter czysto teoretyczny i dotyczy modelowania ich wtasciwo-
$ci przy pomocy metod opartych o teori¢ funkcjonatu gestosci DFT (ang. Density Functional
Theory). Do optymalizacji geometrii zostata uzyta metoda pseudopotencjalowa oparta o fale
plaskie PP-PAW (Pseudo-Potential Projector Augmented Wave, zaimplementowana w kodzie
VASP), a nastepnie zoptymalizowana geometria komérki elementarnej byta uzyta w dalszych
obliczeniach metoda FP-LAPW (Full-Potential Linear Augmented Plane Waves) przy uzyciu ko-
du Elk-LAPW. Takie podejscie wydaje si¢ zasadne. Recenzent nie jest zwolennikiem uzywania
metod opartych o pseudopotencjaly i fale ptaskie (np. w formie kodu VASP) do generacji wta-
Sciwych obliczen stanu podstawowego tam gdzie nie jest to wymagane przez redukcje czasu
obliczen dla ztozonej komorki elementarnej. Metody oparte o pseudopotencjaty dodaja kolejne
elementy przyblizenia, a sama konstrukcja pseudopotencjalow (uzytkownicy czesto uzywaja
bezrefleksyjnie gotowych) ma wplyw na wyniki w przypadku materialéw z istotnym transferem




tadunku. Nalezy wiec podejscie zastosowane w tej pracy oceni¢ pozytywnie. Drugi rozdzial to
wstep teoretyczny w ktorym omawiane sa podstawy teorii DFT (m. in. twierdzenia Hohenberga-
Kohna i rownania Kohna-Shama), kwestie zwiazane z potencjatami wymienno-korelacyjnymi,
obliczaniem widm optycznych, a takze dodatkowymi korelacjami Coulombowskimi w podej-
sciu DFT+U ktore niezbedne sa w modelowaniu tego typu materiatow.

Trzeci rozdzial zawiera omoéwienie metody LAPW oraz metody PP-PAW. Tutaj we wstepie
zabraklo mi oméwienia réznic miedzy metoda APW+lo i metoda LAPW oraz kwestii zwiazanych
z lokalnymi orbitalami. Wspotczesne kody do obliczen struktury elektronowej takie jak uzyty
przez autorke ELK raczej nie uzywaja czystej metody LAPW i na pewno uzywaja lokalnych
orbitali.

Czwarty rozdziatl pt. "Results and discussions" ktéry zaczyna sie na stronie 29 zawiera
wlasciwe wyniki rozprawy doktorskiej. Tutaj zaczyna si¢ nietypowo — autorka napisata krotkie
podsumowanie (ok. 1,5 strony) a nastepnie ,wkleita” pierwsza ze swoich dwoch opublikowa-
nych publikacji na stronie 31. Autorka napisata tutaj tez, ze wykonata obliczenia, przeanali-
zowala i zwizualizowata wyniki oraz napisata oryginalny manuskrypt, brata udzial w procesie
wysylki artykuhu i odpowiadata na recenzje. Doktorantka jest pierwszym autorem pracy na
temat zwigzku Ba,MnWOg, drugim jest Pani dr Mane Sahakyan a trzecim promotor: prof. dr
hab. Vinh Hung Tran. Jednak korespondencyjnym autorem tej pracy nie jest ani doktorantka,
czyli Pani Thi Thu Ha Ngueyen ani jej promotor, tylko druga autorka, Pani dr Mane Sahakyan.
Na stronie 40 ponownie napisano kroétki 1,5 stronicowy wstep i od strony 42 wklejono dru-
ga opublikowana prace dotyczaca zwiazku Ba,;TiMnOg. Tutaj doktorantka juz jest pierwszym
i korespondecyjnym autorem. Na stronie 46 ponownie napisano krotki 1,5 stronicowy wstep i
wklejono trzecia prace, ktora jeszcze nie zostata opublikowana (za to wystana do czasopisma
Computational Material Science). Praca doktorska jest kontynuowana rozdzialem piatym -
"Summary and conclusions" na stronie 69.

Rozdzial szosty zawiera naukowe osiagniecia doktorantki — w tym trzecia opublikowana
przez nig prace dotyczaca innych materiatlow, w ktorej doktorantka nie jest pierwszym ani
korespondencyjnym autorem. Wymienione sg konferencje na ktorych byta (okoto 15) a takze
staze i udziat w réznych wydarzeniach (9).

Prace doktorska konczy literatura oraz dodatki - okoto 40 stron bardzo réznych materialow
- plakatéw reklamowych konferencji, plakatow wystapien, dyplomow itp.

Musze powiedziec, ze chociaz sama praca, wstep i opis jest napisany dos¢ starannie to jej
uklad zdecydowanie odbiega od standardow. Nie jest to praca zwarta. Rozwazania na temat
wynikow to te trzy krotkie 1.5 stronicowe wstepy przed wklejonymi artykutami. Nie jest to tez
autoreferat w ktérym doktorantka precyzyjnie a nie ogélnikowo opisataby co w danych artyku-
tach konkretnie zrobita, jakie byly problemy i ich rozwiazania. Bardzo trudno jest na podstawie
takiego materialu okresli¢ udziat doktorantki w powstalych pracach naukowych. Prosze, aby

“to bylo gléwnym punktem prezentacji w czasie obrony pracy doktorskiej, tzn. aby nacisk byl
potozony na to co doktorantka sama zrobila w wymienionych badaniach. Same prace nauko-
we (artykutly) zostaty opublikowane w czasopismach: Low Temperature Physics (wydawnictwo
AIP, IF=0Q.6, 40 punktéw) oraz Journal of Magnetism and Magnetic Materials (wydawnictwo
Elsevier, IF=2.5, 100 punktéw). Ilos¢ opublikowanych prac jest niewielka, na szczescie dokto-
rantka jest pierwszym autorem w dwoéch artykutach i korespondencyjnym w jednym.

Wedlug umowy recenzja powinna zawierac¢ przedstawienie podstawowych informacji o kan-
dydacie:

¢ Data uzyskania tytulu magistra i i nazwa jednostki organizacyjnej w ktorej tytut zostat
nadany. Sg to odpowiednio 14 sierpnia 2019 roku i Wydzial Fizyki i Astronomii Uniwer-
sytetu Wroctawskiego.
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* Informacja czy kandydat ubiegat si¢ uprzednio o tytul doktora. Z oswiadczenia wynika,
Ze nie.

* Zajmowane stanowiska naukowo-zawodowe. Brak takiej informacji.

Jesli chodzi o udzial doktorantki w publikacjach, to jej wspotautorzy okreslili, ze mieli
czesciowy udzial w kazdym z istotnych aspektow powstania tych prac, nie okreslili jednak
tego procentowo. Jak juz wspomniatem — podczas obrony doktorskiej na ten aspekt powinien
by¢ potozony szczegdlny nacisk, poniewaz z przedtozonej dokumentacji trudno to ustalic.

Na sam koniec recenzji odniose si¢ do naukowych aspektéw przedlozonej rozprawy. Je-
$li chodzi o artykul opublikowany w Low Temperature Physics to mam nastepujace uwagi
i pytania:

* Dlaczego uzyto tak matej iloSci punktow & (szacuje, ze w zredukowanej strefie Brillouina
bylo ich 29 o ile siatka nie byla przesunieta) i tak wysokiego parametru RgK,,.. ? Pro-
sitlbym o pokazanie w czasie obrony zaleznosci energii calkowitej od ilosci punktow k
w siatce i oszacowanie dokladnosci okreslenia energii catkowitej. Przypuszczam, ze tak
wielki parametr RgKy,,q. byt konieczny ze wzgledu na nicodpowiedni wybor sfer Ry, 7. Ko-
dy do obliczen struktury elektronowej czesto wiele parametrow wybieraja automatycznie
za uzytkownika, ale te wybory nie zawsze sa dobre. O ile komercyjny kod Wien2K uzy-
wajacy tej samej metody LAPW ma te domyslne parametry ustawione czesto rozsadnie,
to wiele parametréw w kodzie Elk wymaga zmiany przez do$wiadczonego uzytkownika.
Ogolnie w metodzie LAPW promienie sfer Ry 7 nie powinny sie drastycznie réznic i nie
ma tez powodu aby mialy mie¢ np. zwiazek z rozmiarami promieni jonowych. Oczywi:
Scie promien sfery MT dla tlenu powinien by¢ mniejszy niz dla baru czy wolframu, ale
nie az o tyle ile uzyta doktorantka (nie zmieniajac wartosci domysinych podsunietych
jej przez program). Recenzent sprobowal uruchomic¢ takie obliczenia z parametrami po-
danymi w pracy i przebiegaly one bardzo powoli a takze mialy problemy ze zbieznoscia.
Zmniejszenie promienia baru i wolframu do np. 2.4 a.u. w pliku species od razu popra-
wito sytuacje i samouzgodnione wyniki obliczen, ktore prezentowane sa w tej pracy moz-
na byto uzyska¢ w kilkascie minut na przecietnym komputerze (podkreslam: uzywajac
poprawnego doboru sfer Ry,r). Nie zmienia to faktu, Ze recenzent w publikowanych wy-
nikach uzylby wigkszej ilos¢ punktow k (mimo, Ze materiat jest izolatorem) i opcji highq
w pakiecie Elk. To faktycznie wydtuzytoby obliczenia. Jednak parametr Rk, . réwny
11.2 wydtuza réwniez absurdalnie czas obliczen (bo od niego zalezy on w 9 potedze!),
i wedlug mnie nie jest konieczny przy poprawnych promieniach sfer Ry,r. Ta wicksza
ilos¢ punktéw k uzasadniona jest tym, ze istotnym elementem tej pracy sa rozwazania
na temat widm optycznych badanych materiatow.

* Czy byly zmieniane energie linearyzacji? Jaka ilo$¢ wolnych stanéw przewidziano (para-
metr nempty)? To jest istotne przy ukladach magnetycznych i stanach wzbudzonych.

Czy DFT+U uzyto dla Mn i W, czy tylko dla Mn? Dlaczego uzyto do materiatu tlenkowego
podejscia AMF (uzywanego zwykle w silnie skorelowanych zwigzkach metali ziem rzad-
kich o charakterze materialu metalicznego) a nie podejécié FLL bardziej odpowiedniego
dla materialéw tlenkowych?

Odnosnie artykutu opublikowanego w Journal of Magnetism and Magnetic Materials mam
nastepujace uwagi i pytania:

* jaki rodzaj podejscia byt tutaj uzyty - AMF czy FLL?




dlaczego tutaj uzyto gesciejszej siatki k niz w poprzedniej pracy, czyzby wczesniej fak-
tycznie byta za mata?

czy referencja 9 jest poprawnie podana?

czy byly prowadzone obliczenia dla struktury heksagonalnej i przez poréwnanie energii
tworzenia okazalo sie ze faktycznie struktura regularna ma mniejsza energie tworzenia?

rysunek 1 zdaje sie by¢ zrobiony programem Vesta, ale program nie jest zacytowany
mimo prosb autoréw tego programu na jego stronie o cytowanie.

gdzie lezy zero, czyli poziom Fermiego w izolatorze?

Jesli chodzi o rezultaty zawarte w krotkich podsumowaniach, mam nastepujace uwagi
i pytania:

W punkcie 4.1.1 - dlaczego moment magnetyczny maleje po zastosowaniu DFT+U?

Jakie sa ograniczenia zastosowanego przez autorke podejscia do symulacji widm optycz
nych i jak mozna byto to inaczej zrobi¢, rowniez w ramach kodu EIk-LAPW ale innej
metody?

Czy obliczenia byly w pelni relatywistyczne?

Przy niekolinearnych obliczeniach, réznice energii sa bardzo mate dla réznych ustawien
spinu. Czy parametry numeryczne (np. siatka punktoéw % byty tu wystarczajace)?

Jak symulowane widma optyczne zaleza od wartosci parametru U i podejscia FLL lub
AMF?

W podsumowaniu, stwierdzam ze przedstawiona mi do recenzji praca doktorska Pani mgr
Thi Thu Ha Ngueyen pt. ,Ab-initio st'udy of the magnetic and optical properties of the double
perovskiete A,M'M"Og¢ compounds spelnia wymagania stawiane pracom doktorskim poniewaz
ustawa z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (dz. U. z 2018 r. pozycja
1668 ze zmianami) w artykule 186 podpunkt « wymaga posiadania jednego artykutu nauko-
wego opublikowanego w czasopismie naukowym, a doktorantka ma dwa; ponadto zgodnie
artykutem 187 podpunkt 2 praca doktorska stanowi oryginalne rozwiazanie problemu na-
ukowego w wyniku wlasnych badan. Wnioskuje zatem do Rady Naukowej Dyscypliny Nauki
Fizyczne Uniwersytetu Komisji Edukacji Narodowej w Krakowie o dopuszczenie Pani mgr Thi
Thu Ha Ngueyen do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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