Protoké! z posiedzenia Komisji ds. habilitacji dr. Mariany DERZSI
powolanej przez Centralng Komisje ds. Stopni i Tytulow

w dniu 6 lutego 2014 r.

W dniu 9 maja 2014 roku Komisja Habilitacyjna odbyta posiedzenie w sktadzie:

1. Przewodniczacy Komisji — Prof. dr hab. Andrzej Jezierski — Instytut Fizyki
Molekularnej PAN

2. Sekretarz Komisji — Prof. dr hab. Pawel Kowalczyk — Uniwersytet Warszawski

3. Recenzent Komisji — Prof. dr hab. Piotr Bogustawski — Instytut Fizyki PAN

4. Recenzent Komisji — Prof. dr hab. Renata Swirkowicz — Politechnika Warszawska

5. Recenzent Komisji — Prof. dr hab. Jacek Majewski — Uniwersytet Warszawski

6. Czlonek Komisji — Prof. dr hab. Stanistaw Krukowski — Instytut Wysokich Cisnien
PAN

7. Czlonek Komisji — Prof. dr hab. Marek Trippenbach — Uniwersytet Warszawski.

Komisja zapoznala si¢ z recenzjami rozprawy habilitacyjnej pt.: "Struktura
elektronowa, magnetyczna i krystaliczna oraz dynamika sieci wybranych zwiazkow p6znych
metali przejsciowych" i stwierdzita, ze wszystkie trzy recenzje sg jednoznacznie pozytywne.

W wyniku obrad Komisja podj¢ta w glosowaniu jawnym nastgpujacq uchwale:

Uchwala Komisji ds. Habilitacji dr. Mariany Derzsi

Po zapoznaniu si¢ z rozprawg habilitacyjng pt. ,,Struktura elektronowa, magnetyczna i
krystaliczna oraz dynamika sieci wybranych zwigzkow péznych metali przejsciowych”,
stanowigcg cykl siedemnastu publikacji, z autoreferatem, wykazem opublikowanych
prac naukowych i referatow, informacji o dzialalnosci dydaktycznej i innej zwigzanej z
fizyka, ofwiadcezeniami  dotyczacymi  indywidualnege  wkladu  habilitanta,
o$wiadczeniami wspoélautoréw i trzema recenzjami oraz po przeprowadzeniu dyskusji,
Komisja wnioskuje do Rady Naukowej Wydzialu Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego o
nadanie dr Marianie Derzsi stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk
fizycznych w dyscyplinie fizyka.



Uzasadnienie

Dr Mariana Derzsi ukoficzyla studia na Wydziale Matematyki, Fizyki i Informatyki
Uniwersytetu Komenskiego w Bratyslawie (Stowacja) w roku 2002. Prace magisterska pt.:
»Laser induced fluorescence and optical coherent tomography as tools for scanning of upper
layers of skin” wykonata pod kierunkiem prof. Dusana Chorvata. Stopien doktora otrzymata
w Instytucie Chemii Nieorganicznej Stowackiej Akademii Nauk w Bratystawie w roku 2007
za rozprawg doktorskg pt: ,,Structure and dynamics of selected hydrogen bonded molecules:
inelastic neutron scattering, neutron diffraction and DFT study”. Promotorami rozprawy
doktorskiej byli dr Lubomir Smréok i prof. Pavel Mach.

W latach 2007-2009 dr Mariana Derszi byla adiunktem w Instytucie Chemii
Nieorganicznej Stowackiej Akademii Nauk w Bratystawie.

W roku 2008 odbyla staz podoktorski w Instytucie Fizyki Jadrowej im. Henryka
Niewodniczanskiego Polskiej Akademii Nauk w Krakowie. W latach 2009-2012 przebywata
na stazu podoktorskim w Interdyscyplinarnym Centrum Modelowania Matematycznego i
Komputerowego (ICM, 2009-2011) oraz w Centrum Nowych Technologii (CeNT, 2012)
Uniwersytetu Warszawskiego. Od roku 2012 jest zatrudniona na stanowisku adiunkta w
Centrum Nowych Technologii UW.

Przedstawiona do oceny rozprawa habilitacyjna po$wiecona jest badaniom struktury
elektronowej, wiasciwosci magnetycznych oraz dynamice sieci wybranych zwigzkdéw
poznych metali przej$ciowych. Habilitantka zastosowata metody teoretyczne oparte o teorie
funkcjonatu gestosci (DFT).

Rozprawg habilitacyjna stanowi cykl siedemnastu prac naukowych opublikowanych w
czasopismach: Physical Review B (2), Journal of Physics: Condensed Matter (1), European
Journal of Inorganic Chemistry (3), Inorganic Chemistry (1), Angewandte Chemie
(International Edition) (1), Vibrational Spectroscopy (1), Chemistry A European Journal (1),
Journal of Molecular Modeling (1) Crystengcomm (2), Dalton Transactions 4).

Wszystkie recenzje koncza si¢ stwierdzeniem, ze dorobek naukowy dr Mariany Derzsi spetnia
ustawowe kryteria stawiane rozprawom habilitacyjnym oraz poparciem wniosku o nadanie dr
Marianie Derzsi stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Prof. Piotr Boguslawski pisze w recenzji ,,Wspélnym mianownikiem przedstawionego
cyklu prac sq nie tylko jony zelaza, srebra i niklu, lecz warsztat naukowy, czyli obliczenia ,,z
pierwszych zasad” bazujace na przyblizeniu lokalnej gestosei, i poprawkach +U. Podejscie to
pozwala na obliczenie energii stanu podstawowego ukladu, co w nastepnym kroku otwiera
bogate mozliwosci wyznaczenia struktury elektronowe;j, krystalicznej, widm fononowych,
struktury magnetycznej, czy dynamiki molekularnej. Pani Derzsi wykorzystata wigkszosé
owych mozliwosci, prowadzac kompleksowe badania rozpatrywanych zwigzkow, znajdujac



relacje pomigdzy wilasnosciami atoméw tworzacych zwiazek a struktura krystaliczna
(okreslong przez typ wigzan) i magnetyczng. Tak wige w swojej pracy pani Derzsi nie
poszerzata mozliwosci warsztatowych, czyli nie opracowata nowych kodéw, lecz korzystata z
istnigjacych pakietow obliczeniowych. Tu nalezy podkresli¢, ze czyni tak obecnie wiele 0sdb,
lecz w duzej czgsci prac metody stosowane sq bez zrozumienia, a otrzymane wyniki nie sg
poprawnie interpretowane. Nie jest to przypadek pani Derzsi.” W koncowej czesci recenzji
Recenzent pisze:” Dorobek pani Mariany Derzsi, uzyskany w ciggu 6 lat po doktoracie, jest
bogaty. Pani Derzsi jest wspotautorka 27 publikacji, cytowanych w sumie ponad 150 razy, z
czego 22 to publikacje po uzyskaniu stopnia doktora, czyli w okresie 6 lat. Jej indeks Hirscha
wynosi 7. Prace te sa opublikowane w czasopismach o wysokim Impact Factorze. Liczba
cytowan wynika po czg$ci z faktu, iz sg to publikacje z ostatnich 2-3 lat. Dorobek
publikacyjny uwazam wigc za w pelni zadawalajacy. Poza publikacjami dorobek pani Derzsi
zawiera 20 referatow i 4 postery na konferencjach, oraz jeden wyktad zaproszony na Szkole
Rozpraszania Neutrondw na Stowacji. Brata ona lub bierze udziat w realizacji 6 projektow
badawczych jako wykonawca. Dzialalno$¢ dydaktyczna pani Derzsi obejmuje opieke
promotorska nad jedna praca inzynierska i jedna praca magisterska, wyklad prowadzony na
UW, a takze dwa wyklady na szkotach letnich, oraz dziatalno$¢ popularyzatorskg,”

Prof. Renata Swirkowicz pisze ,, Badania prowadzone przez dr M. Derzsi majg charakter
interdyscyplinarny, sq to badania z pogranicza fizyki i chemii. Obliczenia z zasad pierwszych
mialy na celu opisanie i zrozumienie wlasciwo$ci nowych materiatéw, zbadanie charakteru
oddziatywan magnetycznych, polimorfizmu, przejsé fazowych, a takze wplywu wysokich
ci$nien na te wiasciwosci.” I dalej ,, Badania Habilitantki pozwolity na opisanie
mechanizméw prowadzacych do pojawiania si¢ uporzadkowania magnetycznego danego
typu, wyznaczenie stalej nadwymiany, ktérej warto$¢ poréwnano nastepnie z wielko$cig
wyznaczong eksperymentalnie dla danego materiatu.”, i dalej ,, Na szczegélne podkreslenie
zastuguje fakt, iz badania prowadzono kompleksowo i w wielu aspektach. W pracach
wyraznie widoczne sg interakcje pomigdzy eksperymentem i teoria.” Prof, Swirkowicz
podkresla w recenzji udziat Habilitantki w projektach badawczych, piszac ,, Dr Mariana
Derzsi uczestniczyla w realizacji kilku znaczacych projektéw badawezych finansowanych

przez NCN i Slovak Grant Agency, jak rdwniez w projekcie Marie Curie oraz w projekcie
TEAM”,

W konicowej czesci recenzji prof. Swirkowicz pisze ,,Z pelnym przekonaniem moge
stwierdzi¢, iz prace bedace podstawa ubiegania si¢ dr Derzsi o stopief doktora
habilitowanego, w ktorych zawarto doglebna analize wiasciwosci wybranych zwiazkow
metali przejSciowych, znacznie wzbogacity rodziny tych zwiazkéw, a uzyskane wyniki sq
cenne z poznawczego punktu widzenia. Kompleksowe badania teoretyczne i eksperymentalne
pozwolity na zrozumienie ich whadciwosci i opisanie mechanizméw sprzezenia
magnetycznego w tych zlozonych ukladach.” W podsumowaniu prof. Swirkowicz pisze
»Reasumujac stwierdzam, iz wybrane prace i dorobek naukowy dr Mariany Derzsi obejmuja
caly szereg ciekawych i aktualnych tematéw badawczych, wskazuja tez na jej dojrzatosé
naukowg 1 samodzielno$¢ w prowadzeniu badan, a otrzymane rezultaty sq cenne z
poznawczego punktu widzenia.”



Prof. Jacek Majewski pisze w swojej recenzji: ,,Cheiatbym podkresli¢, ze dr M. Derzsi w
przeprowadzonych obliczeniach postuguje sie metodami stanowigcymi najnowsze trendy w
obliczeniowej fizyko-chemii badanych zwiazkéw, wykazuje duzy talent w wyekstrahowaniu
fundamentalnych mechanizméw fizycznych. Jej prace stanowig olbrzymi wktad do poznania
tych niezwykle intrygujacych uktadow materialowych. Wszystkie prace wchodzace w sktad
monotematycznego zbioru wnosza znaczacy wktad do fizyki ciala stalego, $wiadcza rowniez
o duzej dojrzalosei naukowej Habilitanta w stawianiu waznych probleméw naukowych i
ekstrahowaniu nowej intrygujacej fizyki z wynikéw przeprowadzonych obliczen
numerycznych”. Dalej prof. J. Majewski pisze ,,W podsumowaniu, najwyzej oceniam
dzialalnos¢ naukowq dr Mariany Derzsi przejawiajaca sig znaczacymi publikacjami w
renomowanych czasopismach migdzynarodowych. Dr Mariana Derzsi jest autorka
znaczacych prac naukowych, wiele wnoszacych do fizyki materii skondensowane;”.

Recenzje zawieraja kilku uwag krytycznych oraz komentarzy.

Prof. P. Bogustawski pisze ,,Szersze spojrzenie na osiagnigte wyniki przedstawione jest w
III czgsei Dokumentacji, bedacej de facto autoreferatem. Znajduje sie tu pare nie catkiem
zrozumiatych dla mnie stwierdzen, takich jak 'cykl poswigcony jest krysztatom z silnymi
oddzialywaniami elektronowymi', nie wydaje mi si¢ bowiem, by rozpatrywane zwiazki
charakteryzowaly si¢ oddziatywaniami ponadprzecietnie silnymi. Autorka nie wyjasnia tez na
czym polega 'funkcjonalno$¢' rozpatrywanych zwiazkéw srebra i niklu, ktére nie sq
szezegblnie stabilne, a perspektywa ich zastosowan jest mato realistyczna.” Omawiajac
wyniki dr M. Derzsi prof. P. Bogustawski pisze ,,Metody obliczeniowe nie zostaly jednak w
autoreferacie omoéwione bardziej szczegétowo i krytycznie. Brak mi wiec refleksji nad np.
doktadnoscig DFT w kontekscie badanych probleméw, oméwienia powoddéw wyjscia poza
przyblizenie GGA, czy tez zbiorczego poréwnania dokladnodéci LDA i GGA.”

Prof. R. Swirkowicz pisze ,,... prezentacja wynikéw, ktérg zawarto w przewodniku jest
schematyczna i malo interesujaca. Autorka ograniczyta sie do zrelacjonowania otrzymanych
rezultatow, przedstawia je w formie krétkiego streszczenia prac stosujac metode, mozna rzec,
copy+paste”,

Poza wspomnianymi wyzej nielicznymi uwagami krytycznymi, recenzenci wysoko oceniaja
rozprawe habilitacyjng dr Mariany Derzsi.

Jednoznacznie pozytywna oceng habilitacji i dorobku naukowego dr Mariany Derzsi wyrazaja
tez zgodnie wszyscy trzej recenzenci we wnioskach koficowych swoich opinii, ktdre
przytaczamy w catosci.

Prof. P. Bogustawski ,,Podsumowujac, uwazam ze dorobek dr Mariany Derzsi spelnia
ustawowe kryteria stawiane rozprawom habilitacyjnym. Popieram wiec wniosek o nadanie
pani dr Mariannie Derzsi stopnia naukowego doktora habilitowanego”.



Prof. R. Swirkowicz pisze ,Moim zdaniem spelnione sq wymagania stawiane pracom
habilitacyjnym i wnioskuje o pozytywna weryfikacje dr Mariany Derzsi w zakresie nadania
jej stopnia naukowego doktora habilitowanego.”

Prof. J.A. Majewski pisze ,,Stwierdzam, ze Pani dr Mariana Derzsi catkowicie spetnia
wymagania stawiane kandydatom do stopnia doktora habilitowanego, zgodnie z Ustawg z
dnia 14 marca 2003 o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule z
zakresie sztuki (Dz.U. br 65, poz.595, z pbzn. zm.) oraz Rozporzadzeniem Ministra Nauki i
Szkolnictwa Wyzszego z dnia 1 wrzesnia 2011, w sprawie kryteriéw oceny osiagnieé¢ osoby
ubiegajgcej si¢ o nadanie stopnia doktora habilitowanego (Dz. U. nr. 196. Poz.1165)."

Konkluzja
Oceniana praca habilitacyjna istotnie poszerza wiedze o strukturze elektronowe;j,
wlasciwosciach magnetycznych i dynamice sieci wybranych zwiazkéw niklu, zelaza i srebra.

Obliczenia teoretyczne dostarczyly wiele interesujacych nowych rezultatow, ktdre sa Scigle
powiazane z wynikami eksperymentalnymi.

Podsumowujgc Komisja stwierdza, ze habilitantka spelnia ustawowe wymagania
stawiane kandydatom do stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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