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Pozytywna recenzja osiggni¢¢é naukowych Pani dr Magdaleny Popielskiej
(zd. Birowskiej) ubiegajacej si¢ o stopien dr. habilitowanego w dyscyplinie nauki
fizyczne na podstawie cyklu publikacji pt.: " Badanie wlasciwosci fizycznych warstwowych
materialow typu van der Waalsa metodami ab initio"

Wstep — sylwetka naukowa Habilitantki

Pani dr Magdalena Popielska (z d. Birowska - publikujaca pod tym nazwiskiem) ur. w 1984 r.
w Cieszynie, uzyskata w 2008 r. na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Jagiellonskiego (UJ) dyplomy:
magistra fizyki (z wyréznieniem) za prac¢ magisterskg pt.: Zastosowanie metod LDA do obliczania
stanow elektronowych w wybranych ukladach nanoskopowych, przygotowang pod kierunkiem
wybitnego teoretyka Prof. Jozefa Spalka, a takze magistra biofizyki na podstawie pracy magisterskiej
pt.: Zastosowanie wybranych metod fizycznych w badaniach czerwonych cialek krwi, wykonanej
pod kierunkiem Dr. hab. Kvetoslavy Burdy. Nastepnie w 2014 r. dr Popielska zdobyta stopien doktora
nauk fizycznych w Instytucie Fizyki Teoretycznej, na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego
(UW) po obronie rozprawy doktorskiej pt.: Jednoosiowa magnetyczna anizotropia w rozcieniczonym
poiprzewodniku pdotmagnetycznym (Ga,Mn)As, ktérej Promotorem byl Prof. Jacek A. Majewski,
tym samym spelnia podstawowy warunek posiadania stopnia doktora, okreslony w obowigzujacej
Ustawie oraz Uchwale 157 Senatu UW.

A W latach 2014 - 2017 Habilitantka byla zatrudniona na stanowisku adiunkta naukowego
na Wydziale Fizyki UW jako postdoc w ramach projektu Harmonia V, Narodowego Centrum Nauki
(NCN), pt.. Modelowanie struktur grafenowych sprzezonych z metalami i izolatorami w grupie
Prof. Jacka Majewskiego. Zatrudnienie to zostalo przedtuzone o pét roku z powodu urlopu
macierzynskiego. Nastgpnie w latach 2017 — 2021 byla zatrudniona na tym samym wydziale UW
na stanowisku adiunkta naukowego jako kierownik grantu SONATA 12 (NCN) pt.: Teoretyczne
badania wlasciwosci strukturalnych, elektronicznych, magnetycznych i optycznych heterostruktur van

der Waalsa zawierajgcych dwuwymiarowe materialy warstwowe, przy czym Projekt ten zostal takze
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przedtuzony o po6t roku z powodu urlopu macierzynskiego. Obecnie od 2020 r. Habilitantka pracuje

tamze na stanowisku adiunkta badawczo-dydaktycznego.

Recenzja osiggnie¢ Habilitantki zostala sporzadzona na podstawie dokumentacji otrzymanej
w postaci elektronicznej w wersji polskiej i angielskiej, a takze informacji dostepnych w internetowych

bazach naukowych.

Ocena osiggniecia naukowego - cyklu 8 publikacji

Pan dr Magdalena Popielska po doktoracie w 2014 r., pracujac na stanowisku adiunkta
naukowego, prowadzita badania teoretyczne z uzyciem metod DFT w ramach ww. projektow NCN:
Harmonia V (jako postdoc) oraz SONATA 12 (jako Kierownik projektu) i zbudowata wlasny zesp6t
naukowy. Wyniki powyzszych badafi przyczynily si¢ do powstania Jej osiggni¢cia naukowego,
stanowigcego podstawe do ubiegania sig o stopien doktora habilitowanego w dziedzinie nauk $cistych i
przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne. Jest nim cykl 8 publikacji wspotautorstwa dr Popielskiej
[H1-H8] pt.: ,,Badanie wtasciwosci fizycznych warstwowych materiatéw typu van der Waalsa metodami
ab initio.", ktéry uznaje za spojny tematycznie, pomimo réznorodnosci badanych grup materialéw,
co podnosi jego wartos¢. Obszeme artykuly wchodzace wsklad ocenianego cyklu obejmujg
warto$ciowe wyniki czysto teoretyczne otrzymane z zasad pierwszych z uzyciem zaawansowanych,
standardowych metod teorii funkcjonalu gestosci (DFT) oraz wilasnych metod modelowania
superkomérek, ktore w duzej mierze zostaly skonfrontowane z wynikami eksperymentalnymi z

dostepnymi w literaturze albo wlasnymi, uzyskanymi przez wspotpracownikéw.

Opublikowane zostaty one w okresie pigciu ostatnich lat 2019-2023 (a wiec kilka lat po obronie
doktoratu) w miedzynarodowych recenzowanych czasopismach, z tzw. bazy Journal Citation Reports
(JCR), dostgpnych w bazie naukowej Web of Science (WoS), ktére charakteryzuja si¢ wysokimi
wspodlczynnikami wplywu tzw. impact factor (IF). Naleza do nich wiodace czasopisma z fizyki oraz
z pogranicza fizykochemii ciata stalego oraz inzynierii materialowej, takie jak Physical Review B,
Physical Review Research, Journal of Physical Chemistry C, Journal of Materials Chemistry C, AIP
Advances, Nanotechnology, Nanomaterials, Computational Materials Science. Sredni IF na publikacje
wynosi ok. 4,4, a sumaryczny IF ~ 35,3, co stanowi bardzo dobry wynik. Podobnie wysoka jest $rednia

i sumaryczna liczba punktéw MNiSW, ktéra wynosi odpowiedni 103,751 810.

Natomiast sumaryczna liczba cytowan tych 8 publikacji wg bazy WoS byta réwna 79 (obecnie
125) , w tym najczesciej cytowane w ciagu 2-3 lat sg publikacje w Physical Review B [H4] (23 — obecnie
28), w J. Phys. Chem. C [H6] (16 — obecnie 30 razy) oraz w Physical Review Research [H7] (13 —
obecnie 28 razy). Tak wigc na jedna publikacj¢ przypada $rednio az 9,9 (obecnie 15,6) cytowan,
co mozna uzna¢ za znaczacy wynik, zwazywszy ze oceniany cykl powstal w ostatnich 5 latach, a wiec ‘

zostal zauwazony jako istotny w dyskusji na forum migdzynarodowym. To dobrze $wiadczy



m.in. o aktualnosci podjetej tematyki oraz wysokiej jakosci merytorycznej publikacji z cyklu
habilitacyjnego.

Publikacje H1-H8 powstaly w zespotach 2-9 wspdtautoréw ($rednio 6) z kraju i zagranicy.
Nalezy podkresli¢, ze Habilitantka w 3 pracach jest pierwszg a w 2 - ostatnig wspolautorka, a zarazem
autorkg do korespondencji, co $wiadczy o jej wiodacej roli w ww. publikacjach, ktora potwierdzaja
dotaczone o$wiadczenia wspolautorow, a takze umiejetnosci formulowania oraz rozwigzywania
probleméw naukowych z wykorzystaniem umiejetnie dobranych metod obliczeniowych z zasad
pierwszych, tworzenia praktycznych procedur wyznaczenia optymalnych superkomorek dla wybranych
ukladéw, atakze kompleksowej interpretacji dostgpnych wiasnych lub literaturowych wynikow

doswiadczalnych.

Przedmiotem badaf w ramach wybranego cyklu prac H1-H8 byly r6znorodne uktady
materialow warstwowych, obejmujace grafen, czarny fosfor (BP), heksagonalny azotek boru (hBN),
dichalkogenki metali przejsciowych (TMDs) typu MX, (M= Mn, Ni; X= S, Se), trichalkogenki fosforu
metali przejsciowych typu MPX; (M= Mn, Ni; X= S, Se) oraz CrSBr. Powyzsze materialy warstwowe
typu van der Waalsa (vdW) badane byly pod wzgledem wiasciwosci strukturalnych, elektronowych,
optycznych czy magnetycznych, w szczegoélnosci pod katem zmian wilasciwosci fizycznych
pod wptywem naprezenia, modyfikacji podtoza czy wymiarowosci uktadu, a takze domieszkowania,
jak réwniez indukowanych porzadkiem magnetycznym.

Motywacja do podjecia tych badan jest mozliwosé wykorzystania materialow typu vdW
w inzynierii materialowej ze wzgledu na ich wysoka podatnos$¢ na oderwanie w nich sgsiednich cienkich
warstw wzajemnie od siebie lub od podloza badz tez przylaczanie do innych heterostruktur, a takze
funkcjonalizacj¢ chemiczng oraz wykazywanie doskonalych wiasciwosci mechanicinych
czy elastycznych oraz elektronowych. latwo$¢ modulowania wiasciwosci takich materialéw
warstwowych sprawia, ze sg obiecujacymi materiatami funkcjonalnymi do wykorzystania w przemysle
elektronicznym, w szczego6lnosci jego nowoczesnych galeziach: optoelektronice, spintronice,
straintronice, topotronice, czy tez jako nowoczesne czujniki lub materialy do magazynowania energii.
Tematyka ta zainicjowana uzyskaniem po raz pierwszy monowarstw grafenu jest aktualnie intensywnie
rozwijana z poszerzeniem o inne uklady dwuwymiarowe (2D), w szczegdlnosci typu vdW, wzbudzajac

nadal bardzo duze zainteresowanie.

Pan dr Magdalena Popielska profesjonalnie modelowata, w szczegdlnosci z uzyciem procedury
opracowanej przez nig i jej magistranta Tomasza Necio (praca [H2]) w postaci darmowego
oprogramowania w Pythonie, optymalne (o malym rozmiarze i stabych nieprezeniach warstw
z uwzglednieniem katow skrecenia) superkomorki dla heterostruktur vdW, zbudowanych z dwoch lub
wiecej krysztatow 2D. Wykonala lub nadzorowala m.in. dla nich obliczenia struktury pasmowej

elektronéw metodami pseudopotencjalu w bazie fal ptaskich (PAW) w ramach teorii funkcjonalu



gestosci (DFT), uzywajagc standardowych pakietéw oprogramowania - gldwnie VASP. Natomiast
do parametryzacji funkcjonatu korelacyjno-wymiennego dobierala umiejetnie najodpowiedniejsze
w danym przypadku przyblizenia: lokalnej gestosci (LDA oraz mBJ-LDA) lub uogélnionych
gradientow (GGA typu PBE) bez lub z uwzglednieniem poprawki typu U-Hubbarda, ktora uwzglednia
silniejsze korelacje elektronowe (DFT+U: LDA+U, GGA+U), a takze przyblizenia hybrydowe.
Na szczeg6lng uwage zasluguja ponadto uwzglednione dla warstw przyblizenia dalekozasiegowych
elektrostatycznych oddziatywan dyspersyjnych typu vdW pomiedzy dipolami indukowanymi w efekcie
chwilowych zmiennych rozkladéw tadunkéw elektrycznych. Habilitantka uzyla w tym celu prostej
poprawki do caltkowitej energii w podejsciu Grimme’a (DFT-D) badz tez dokladniejszego przyblizenia
czedei nielokalnej potencjatu korelacyjno-wymiennego (vdW-DF). Natomiast dla ukiadéw z istotnym
oddzialywaniem spinowo-orbitalnym, uwzglednita je na poziomie pseudopotencjaléw oraz z uzyciem
formalizmu niekolinearnego magnetyzmu. Dla wybranych ukladéw Habilitantka wyznaczyla
dodatkowo widma czestosci fononowych oraz intensywnosci Ramana, w oparciu o perturbacyjng teorie
funkcjonatu gestosci (DFPT). Obliczenia zostaly wykonane na superkomputerach w ICM, UW
w Warszawie, Cyfronecie w Krakowie, w ramach programu PL-Grid Polska Infrastruktura

Wspomagania Obliczen w Europejskiej Przestrzeni Badawczej.

Dla wybranych wlasciwosci fizycznych, takich jak energie wigzan ekscytonéw czy magnetyzm,
zostaly uzyte dodatkowo efektywne modele (oparte na réwnaniu Bethe-Salpera czy modelu Hubbarda)

z uzyciem parametrow uzyskanych z obliczen DFT.

- Wyniki ww. obliczen zostaly poréwnane z wynikami eksperymentalnymi, w szczegdlnosci
pomiar6w spektroskopii i dyfrakcji rentgenowskiej, pomiaréw widm optycznych, absorpcji
fotoluminescencji, Ramana, fotoakustycznych, a takze pomiaréw liniowych wspotczynnikéw cisnienia
jak rowniez magnetyzacji z uzyciem PPMS.

Habilitantka ze swoim zespolem otrzymala wiele bardzo wartoSciowych i oryginalnych
wynikéw, z ktérych najwazniejsze wg mnie wymieniam ponizej.

W publikacji [H4] przewidziano po raz pierwszy ogromne wartosci energii wigzan ekscytonow
z krawedzi pasm, powyzej 1 eV, dla monowarstwy MnPS; w prozni, ktore znacznie przekraczaja
wartosci energii wigzan ekscytondéw typowych dla intensywnie badanej klasy materiatéw TMDs.

W pracy [H6] wykazano, ze krysztaly warstwowe MPX3 moga by¢ réwniez domieszkowane
jonami metali przejsciowych. W obliczeniach DFT+U, polaczonych ze sparametryzowanymi
obliczeniami w ramach modelu ciasnego wiazania, uwzgledniono rézne typy domieszek magnetycznych
oraz rozwazono mieszane calki wymiany (domieszka-gospodarz) pomiedzy réznymi atomami
magnetycznymi dla najblizszych sasiadow dla ustalonej koncentracji domieszek dla stopow
(Ma4,X1/4)PS3, gdzie M= Mn, Ni i X= Mn, Ni, Cr. Dzi¢ki temu wykazano, ze w przypadku stopéw

(w przeciwienstwie do zwigzkéw macierzystych) mieszane catki wymiany dla pierwszych i trzecich



sgsiadow sg tego samego rzedu wielkosci, co moze prowadzi¢ do konkurencji réznych porzadkow
antyferromagnetycznych, a w efekcie thumaczy¢ nizszg, obserwowang temperature Néela dla stopow.
Ponadto wykazano, ze domieszki Mn i Ni maja tendencj¢ do klastrowania, tymczasem jony Cr preferuja
losowe rozmieszczenie w sieci gospodarza. Rozwazane stopy sklasyfikowano jako izolatory Motta,
ktére ogdlnie wykazujg wezsze przerwy pasmowe niz zwigzki macierzyste. Wykazano takze,
iz materialy MPX; przejawiajg silny antyferromagnetyzm. Jednakze przy zadaniu szczegdlnego
rozmieszczenia domieszek magnetycznych w NiPS3; mozna indukowaé faze ferrimagnetyczna.

W publikacji [H7] zbadano wplyw domieszkowania z podstawieniem atoméw
niemagnetycznych (chalkogenéw) w uktadach warstwowych MnPS;.Se, i NiPS3Se, i wykazano
r6zny charakter trendu ewolucji temperatury Néela wraz ze zmiang koncentracji x w materiatach
zawierajacych Mn i Ni (silnigjszy trend dla drugiego ukfadu z Ni), co zwigzane jest z wiekszymi
wartosciami calek wymiany J dla uktadow zawierajacych Ni. Co wazne, pokazano, Ze podstawienie
chalkogenkowe jest dobrag metoda kontrolowania anizotropii magnetycznej w materiatach warstwowych
(efektywne orientowanie osi tatwej magnetyzacji i kontrola przejscia typu spin-flop (SF). Takiego
rodzaju przestrajalny magnetyzm, ujawniony przez podstawienie niemagnetyczne, okazuje sig by
praktyczng metodg inzynierii dla struktur o niskowymiarowym magnetyzmie.

W pracy [H8] zbadano w sposéb kompleksowy wplyw pozaplaszczyznowego uporzadkowania
magnetycznego na wlasciwoscei strukturalne, elektronowe i drgania sieci krysztatu warstwowego CrSBr
i wykazano, ze pozaptaszczyznowy porzadek magnetyczny ma silny wptyw na strukture elektronowa
dla linii wysokiej symetrii I'—Z, m.in. powodujac rozszczepienie pasm przewodnictwa
dla uporzadkowania ferromagnetycznego spinéw w sasiednich warstwach badz tez charakteru przerwy
pasmowej. Co ciekawe, zidentyfikowano réwniez optycznie aktywne mody Ramanowskie, wrazliwe
na migdzywarstwowe uporzadkowanie magnetyczne. Oznacza to, ze drgania sieci By, i B3, moga
stanowi¢ markery rodzaju pozaptaszczyznowego porzadku magnetycznego, ktérych réznice wykazaty
dobrg koreluj¢ z odpowiednimi wartosciami eksperymentalnymi, uzyskanymi z pomiaréw widm
Ramana.

Na duze uznanie zastuguje wysoki stopiefi zaawansowania obliczef ab initio zastosowanych
dla ww. zlozonych ukladéw warstwowych, a takze jasna prezentacja w publikacjach z cyklu
habilitacyjnego otrzymanych wynik6w obliczen teoretycznych, w tym ich poglebiona analizai dyskusja
w konfrontacji z dostgpnymi w literaturze oraz uzyskanymi przez wspdlpracownikéw wynikami
eksperymentalnymi. Publikacje te reprezentuja wysoki styl typowy dla prestizowych
migdzynarodowych czasopism fizycznych i fizykochemicznych.

Podsumowujac te cze$¢ recenzji, w mojej ocenie cykl 8. publikacji zgloszonych przez Pania
dr Magdalen¢ Popielska jako osiggnigcie naukowe wnosi istotny, bardzo warto$ciowy i nowatorski

wkiad wrozwéj dyscypliny nauki fizyczne dzigki przeprowadzeniu przez Nig badan



fizykochemicznych, opartych na modelowaniu z uzyciem metod z zasad pierwszych, opartych na teorii
funkcjonatu gestosci, wybranych materiatow warstwowych typu van der Waalsa, ktére maja duzy
potencjal aplikacyjny. Przy tym Habilitantka wykazala si¢ réwniez samodzielnoscig w formutowaniu
problemow badawezych oraz w ich systematycznym rozwiazywaniu w kolejnych pracach cyklu, a takze
obszerng wiedzg teoretyczno-eksperymentalna nt. wlasciwosci fizykochemicznych badanych uktadow
w szerszym kontekscie. Zatem Pani dr Magdalena Popielska w zupelnosci spetnia drugi warunek

stawiany habilitantom, okreslony w Ustawie oraz Uchwale 157 Senatu UW (§ 4 ust. 1 pkt 2).

Ocena aktywnosci naukowej realizowanej w wiecej niz jednej uczelni lub instytucji naukowej

Habilitantka, zwigzana byla glownie z uczelniami UW oraz UJ. Zbudowala swoj wlasny
teoretyczny zespdt badawczy na UW w ramach projektéw NCN SONATA 12, ktérym kierowala,
oraz OPUS 18, jako koordynator w mig¢dzynarodowym konsorcjum. Opiekowata sie
m.in. 3. doktorantami, 3. magistrantami, 3. licencjatami, a takze postdocami oraz innymi wykonawcami
w projektach. Wykazala si¢ szeroka wspélpracy naukows z wieloma osrodkami naukowo-badawczymi
krajowymi 1 =zagranicznymi, w teoretycznymi i eksperymentalnymi, ktére zaowocowaty
m.in. ww. cyklem 8 publikacji habilitacyjnych jak réwniez innymi réznorodnymi publikacjami,
w tym 6. przed uzyskaniem stopnia doktora oraz 17. po uzyskaniu stopnia doktora, sumarycznie
31 publikacjami w czasopismach o zasiggu migdzynarodowym z listy JCR. Prezentowata takze swoje
wyniki na licznych konferencjach naukowych w kraju i zagranica. Ponadto Pani dr Magdalena Popielska
w ramach wspolpracy odbyta 4 krétkie staze zagraniczne w 3. znanych o$rodkach naukowych
w Niemczech oraz 1 w Austrii. Nalezy zauwazy¢ jednak brak dluzszego stazu zagranicznego,
co nie wpltynelo jednak na wysoka jakos¢ badan naukowych, prowadzonych przez Habilitantke
we wspolpracy krajowej i zagranicznej. Wykazata si¢ takze dzialalnoscig recenzencka publikacji
oraz prac dyplomowych, a takze bogata dzialalnoscig dydaktyczng.

Podsumowujac t¢ czgs¢ recenzji, uznaj¢, ze Habilitantka wykazala si¢ istotng aktywnoscia
naukowa realizowang w wigcej niz w wigcej niz jednej uczelni lub instytucji naukowej, w szczegdlnosci
zauwazong przez srodowisko migdzynarodowe. W zwiazku z powyzszym spetnia wymogi okreslone w

Ustawie oraz Uchwale 157 Senatu UW (§ 4 ust. 1 pkt 3).

Podsumowanie

W podsumowaniu calej recenzji jednoznacznie pozytywnie oceniam osiagni¢cie naukowe
Pani dr Magdaleny Popielskiej w formie spéjnego cyklu 8 publikacji, w ktéorych Habilitantka
whiosla znaczacy i oryginalny wklad w rozwdj dyscypliny nauki fizyczne dzi¢ki zrealizowanym

badaniom réznorodnych nowoczesnych materialéw warstwowych z oddzialywaniami typu



van der Waalsa z uzyciem zaawansowanych metod ab initio, opartych na teorii funkcjonalu
gestosci. Publikacje te dokumentuja bardzo dobre umiejetnosci Habilitantki modelowania
i analizy ww. ukladéw metodami obliczen z zasad pierwszych, a takze obszerna ogélng wiedzg,
zwiazang z tematyka badan z pogranicza fizykochemii ciala stalego oraz inzynierii materialowej,
a takze duza samodzielno$¢ w formulowaniu i rozwiazywaniu probleméw i umiej¢tnosé
wspoélpracy i kierowania zespolami badawczymi. Pani dr Magdalena Popielska wykazala si¢
ponadio (mimo braku dluizszych stazy zagranicznych) wystarczajaco istotng aktywnoscig
naukows realizowana w wigcej niz jednej uczelni lub instytucji naukowej, doceniong réwniez na
arenie mi¢gdzynarodowej.

Tym samym Habilitantka spelnia wszystkie wymagania stawiane habilitantom na mocy
obowiazujacych przepiséw prawnych, okreslonych w Ustawie oraz Uchwale 157 Senatu UW
(w szczegblnosci § 4 ust. 1 pkt 2 oraz 3).

Zatem wnosz¢ o dopuszczenie Pani dr Magdaleny Popielskiej do dalszych etapow
postepowania w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk Scistych i

przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne.
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