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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Thi Thu Ha Nguyen
pt. ,,Ab-initio study of the magnetic and optical properties of the double
perovskite A,M’M”O¢ compunds, where A = an alkaline earth metal,

and M’, M” = transition metals”

Rozprawa doktorska Pani Thi Thu Ha Nguyen, ktéra uzyskata tytut magistra w 2019 roku
na Uniwersytecie Komisji Edukacji Narodowej w Krakowie, powstata pod kierunkiem prof.
dr hab. Vinh Hung Trana z Instytutu Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych PAN.
Przedstawione w rozprawie badania dotycza obliczen z pierwszych zasad dla dwodch
materiatdw nalezacych do grupy podwdjnych perowskitéw: Ba,MnWOs i Ba,TiMnOs. Praca
doktorska napisana zostata w jezyku angielskim i sktada sie z 6 rozdzialéw, bibliografii
zawierajacej 71 referencji oraz 2 dodatkéw. Pierwszy rozdziat to wstep przedstawiajacy
podstawowe informacje o perowskitach i podwdjnych perowskitach, przeglad aktualnego
stanu wiedzy na temat rozwazanych materialéw oraz cele i hipotezy naukowe, jakie Autorka
postawita w pracy doktorskiej. Zaréwno najwazniejszy cel rozprawy, jakim jest poszerzenie
wiedzy na temat badanych materialdw na podstawie obliczen ab initio, jak réwniez cele
szczegotowe, ktore dotycza wlasnosci magnetycznych, elektronowych i optycznych tych
materiatow, zostaly we wstepie dobrze zdefiniowane.

Rozdziat 2, ktéry zatytulowany jest Theoretical background, zawiera informacje
dotyczace metod teoretycznych stuzacych do opisu ukltadéw atomowych i stosowanych w
tych metodach przyblizen. Najwiecej miejsca poSwiecono na opis teorii funkcjonatu gestosci
(DFT), ktora jest podstawowa metoda obliczeniowa stosowana w rozprawie doktorskiej.
Poszczegdblne tematy zostaly dobrze wybrane i poprawnie przedstawione, chociaz wystepuja
pewne drobne nieScistosci przy ich opisach. Na stronie 10 w rozdziale 2.2.1 wystepuje
nieprecyzyjne zdanie: , The ground state energy Eveume iS achieved when it reaches a
minimum value equal to the ground state density of the system’s real external potential V ex.”.

Na stronie 15 w rozdziale 2.2.5, w zdaniu: ,, The term H;;(k) is the matrix element of the
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»

kinetic energy operator...”, a powinno by¢ ,the matrix element of the Hamiltonian”. Przy
opisie metody DFT+U, parametr J wystepuje we wzorze Ue=U-J, czyli tak jak w podejsciu
zaproponowanym w pracy S. L. Dudarev et al.,, Phys. Rev. B 57, 1505 (1998). W innych
wariantach metody DFT+U, parametry U i J wystepuja niezaleznie we wzorze na energie
calkowitg [np. w pracy A. L. Lichtenstein et al., Phys. Rev. B 52, R5467 (1995)].

W rozdziale 3 omowione zostaly dwie metody obliczeniowe DFT oraz programy,
w ktorych zostaly one wykorzystane. Metoda stosujagca pelny potencjal Linearized
Augmented Plane Wave (FP-LAPW) nalezy do najdokladniejszych podejs¢ stosujacych teorie
funkcjonatlu gestosci i zostata zaimplementowana w programie Elk. Druga z omawianych
metod to Projector Augmented Wave (PAW), ktora wykorzystuje pseudopotencjaly i
umozliwia wyznaczanie zarowno struktury krystalicznej, jak i wiasnosci elektronowych
materialow przy zastosowaniu programu VASP.

Rozdziat 4 zatytulowany Results and discussions ztozony jest z trzech czesci i
przedstawia wyniki otrzymane w rozprawie doktorskiej. Kazda czes¢ zawiera krotkie
podsumowanie wynikow i dolaczony artykut. Dwie z tych prac byly opublikowane w
momencie zlozenia rozprawy. W pierwszej czeSci przedstawione zostaly wyniki badan
struktury elektronowej i wiasnosci optycznych dla zwigzku Ba,MnWOs przy uzyciu
funkcjonalu GGA oraz z uwzglednieniem lokalnych oddziatywan elektronowych w ramach
metody GGA+U. Obliczenia zostaly przeprowadzone dla struktury niemagnetycznej, dla
dwoch struktur AFM kolinearnych oraz dla dwoch struktur AFM niekolinearnych. Mam
pytanie odnosnie struktur niekolinearnych pokazanych w publikacji na rysunku 1. W jaki
sposOb zostaly okreslone kierunki momentow magnetycznych dla tych struktur? Czy te
kierunki zostaly zdefiniowane na poczatku obliczen,, czy otrzymano je w wyniki
minimalizacji energii catkowitej? Na rysunku 3 zostaly pokazane parcjalne i catkowite
gestosci stanéw elektronowych. Natomiast nie jest jasne co oznacza pojecie ,interstitial”,
ktore wystepuje w tym zdaniu: , Figure 3 shows the total, interstitial and partial electronic
density of states ...”. Druga cze$¢ zawiera wyniki obliczen struktury elektronowej dla
Ba,TiMnOs przy zastosowaniu funkcjonatéw LSDA i GGA oraz metody GGA+U. Wyliczona
zostala rowniez funkcja lokalizacji elektronowej (ELF). Kontynuacja badan dla tego samego
materialu przedstawiona jest w czesci trzeciej, gdzie zamieszczono analize wilasnosci
optycznych oraz wyniki obliczen objetosci i struktury elektronowej pod ciSnieniem.
Wyznaczono m.in. zalezno$¢ przerwy energetycznej od ciSnienia w zakresie 0-20 GPa.
W artykule wystanym do publikacji zamieszczona jest rowniez tabela, gdzie poréwnane

zostaly wielkosci charakteryzujace wilasnosci magnetyczne, elektronowe i optyczne dla



dwodch badanych perowskitow. Na podstawie tych wynikéw przedyskutowano mozliwe
zastosowania tych materiatbw w optoelektronice. Rozdzial 5 przedstawia podsumowanie
wynikéw zawartych w rozprawie doktorskiej. Rozdzial 6 sktada sie z dwoch dodatkow
przedstawiajacych szczegoly obliczen numerycznych oraz streszczenia wystgpien
konferencyjnych Doktorantki.

Przedstawione w rozprawie doktorskiej wyniki obliczen ab initio stanowiq oryginalne
rozwigzanie kilku probleméw naukowych. Najwazniejsze z nich dotyczq zbadania wlasnosci
magnetycznych, elektronowych i optycznych dwoch zwigzkéw nalezacych do grupy
podwadjnych perowskitdw. Rozprawa zawiera szereg wynikdw, stanowiacych przewidywania
teoretyczne, ktore mogq zosta¢ zweryfikowane w przysztych eksperymentach. Praca
wykazuje duza wiedze Autorki w obszarze fizyki ciala stalego i metod obliczeniowych z
pierwszych zasad. Moja ocena merytoryczna rozprawy doktorskiej jest bardzo pozytywna, a
zamieszczone wczesniej uwagi dotyczace opisOw nie maja wplywu na wniosek koncowy.
Uwazam, ze rozprawa spelnia wszystkie kryteria oraz wymagania stawiane pracom
doktorskim, okreSlone w art. 187 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (dz. U. z 2018 r. poz. 1668 ze zm.) i wnosze do Rady Dyscypliny Nauki

Fizyczne Uniwersytetu Komisji Edukacji Narodowej w Krakowie o dopuszczenie Pani mgr

Thi Thu Ha Nguyen do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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