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Recenzja rozprawy doktorskiej
»Analiza stanu nadprzewodzacego indukujacego si¢ w ukladach
o stechiometrii H,S, LaH;( oraz w wodorze”
autorstwa mgr Malgorzaty Kostrzewy

Rozprawa doktorska Pani mgr Malgorzaty Kostrzewy po$§wigcona jest analizie teoretycznej
uktadéw nadprzewodzacych. W szczegdlnosci, Autorka skoncentrowata si¢ na uktadach wodoru,
zwigzkow YBg, HS, HsS,, HyS3 oraz grupy zwigzkow typu LaXH (w szczegdlnosci LaH ).
Dla takich uktadéw, wychodzac poza standardowe i maksymalnie uproszczone podejécie stosowane
w ramach teorii Migdata-Eliashberga. Doktorantka znalazta warto$ci roznych parametréw
termodynamicznych, w tym temperatury krytycznej 7.. Konkretnie, w ztoZzonej dysertacji Pani
mgr Kostrzewa zastosowata samouzgodniong analiz¢ omawianych przez nig ukladow
z uwzglednieniem elektronowego i fononowego wektora falowego. W swoich rozwazaniach brata
tez pod uwage nieadiabatyczne efekty zwigzane z poprawkami wierzchotkowymi oddziatywania
elektron-fonon. Mozna zatem stwierdzi¢, ze tytul rozprawy jest zgodny z jej trescig.

Przedstawiona, liczaca 116 stron dysertacja sktada si¢ z siedmiu zasadniczych rozdziatow,
dwujezycznego streszczenia, wstepu, podsumowania oraz obszernej, liczacej 169 pozycji
bibliografii. Jesli idzie o t¢ ostatnia, to mozna tam znalezé przede wszystkim odnosniki
do oryginalnych artykutow zwigzanych z tematyka rozprawy, w wiekszosci opublikowanych
w wiodacych czasopismach fizycznych oraz w archiwum archive. Co istotne, w bibliografii
pojawiaja si¢ nie tylko najnowsze pozycje literatury swiatowej, ale tez klasyczne i fundamentalne
prace dotyczace omawiane] w rozprawie tematyki. W spisie literatury znalazto si¢ tez, co jest
oczywiste, pie¢ pozycji, ktérych wspodtautorka jest Doktorantka. W tym miejscu nalezy podkreslic,
ze prace te nie s jedynymi, ktérych Pani mgr Kostrzewa jest wspotautorka. Nalezy do nich
6 innych artykutow oraz dwa komunikaty w wydawnictwie pokonferencyjnym (niestlusznie moim
zdaniem nazwanym przez Kandydatk¢ monografiami). Wszystkie prace opublikowane przy
wspotautorstwie Doktorantki ukazaty si¢ w czasopismach indeksowanych w bazie Web of Science.

Ponadto, Pani mgr Kostrzewa jest wspotautorka 10-u komunikatow konferencyjnych.

-1-



Rozdzial pierwszy dysertacji ma charakter dydaktyczny 1 wprowadza -czytelnikow
do tematyki zwigzanej z nadprzewodnictwem, ze szczegdélnym uwzglednieniem efektow
pojawiajacych si¢ w wodorze. Kandydatka pokazuje tu, co jest rzadkoscia w tego typu
opracowaniach, wiele aspektéw historycznych zwigzanych z odkryciami w omawianej dziedzinie.
W sposéb bardzo jasny przedstawia rozwoj badan w zakresie tematyki nadprzewodnictwa
w wodorze 1 jego zwigzkow. W tym kontekscie tytul pierwszego rozdziatu moze wydawac sie
mylacy i1 powinien zosta¢ sformutowany w inny sposob. Wszak nie przedstawia on charakterystyki
stanu nadprzewodzacego, a raczej histori¢ 1 szczegdly badan dotychczas prowadzonych. Nie
zmienia to jednak mojej pozytywnej oceny umieszczenia w tym miejscu informacji historycznych,
w zaprezentowanej przez Autorke formie.

W rozdziale drugim Doktorantka przechodzi do opisu formalizmu stuzacego do okreslenia
wiasnosci fizycznych molekuty wodoru, na ktorg dziala sita zewnetrzna. Startujac od okreslenia
entalpii ukladu Autorka pokazuje jak mozna wyznaczy¢ np. wartosci energii poszczegdlnych
poziomdéw rozwaznej molekuty czy tez wartosci odlegtosci rownowagowej. W swoich
rozwazaniach uwzglednia ona stany oscylacyjne molekuly oraz oddziatywanie elektron-fonon.
W tym miejscu chciatbym zada¢ pytanie czy sensowne byloby tu tez uwzglednienie standéw
rotacyjnych molekuty, czy w literaturze przedmiotu takie oddziatywania brano pod uwage i czy ich
ewentualne uwzglednienie wptyngtoby na wynik obliczen?

W rozdziale trzecim Pani mgr Matgorzata Kostrzewa pokazuje jak bazujac na modelu
dwodch skompresowanych ptaszczyzn wodorowych mozna wyznaczy¢ wlasnosci termodynamiczne
stanu nadprzewodzacego wodoru metalicznego. Czyni to stosujgc przyblizenie dimerowe i
wykorzystujac réwnania typu Eliashberga. Doktorantka przedstawia tu znalezione przez nig
warto$ci temperatury krytycznej zarowno dla przyblizenia harmonicznego jak 1 anharmonicznego.
W swoich obliczeniach uwzglednia tez nieklasyczne oddzialywanie typu elektron-fonon oraz
omawia wplyw nawgztowych i1 miedzywezlowych korelacji elektronowych. Wykazata, ze
(w podejsciu harmonicznym) nieuwzglednienie takich sprz¢zen elektron-fonon moze prowadzi¢ do
zanizenia wartosci temperatury krytycznej, natomiast nieuwzglednienie roli korelacji
elektronowych prowadzi do przeszacowania wartosci tej temperatury. Pokazala tez, ze pojawienie
si¢ stanu nadprzewodzacego w metalicznym wodorze o temperaturze krytycznej bliskiej
temperatury pokojowej, nie jest mozliwe.

Na poczatku tego rozdzialu Doktorantka pisze o hamiltonianie uktadu. Pojawia si¢ tu
pytanie o uzycie tego terminu w kontekscie dyskusji umieszczonej na poczatku poprzedniego
rozdzialu dotyczacej energii swobodnej i entalpii. Mam nadziej¢, ze Kandydatka ustosunkuje si¢ do
tego pytania podczas obrony.

Kolejna, czwarta czg$¢ dysertacji poswiecona jest analizie stanu nadprzewodzacego

heksaborku itru YBg, z uzyciem klasycznych réwnan Eliashberga. Metoda ta jest rowniez
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stosowana przez Doktorantke przy analizie innych zwigzkéw bogatych w wodér 1 omawianych
w dalszych rozdziatach rozprawy. W tej czesci pracy, pani mgr Kostrzewa wykazata, ze parametry
termodynamiczne zwigzku odbiegaja od przewidywan teorii BCS, pomimo iz jego temperatura
krytyczna przyjmuje niskie wartosci. Wynik ten wigze z faktem istnienia silnego sprzg¢zenia
elekktron-fonon oraz efektami retardacyjnymi.

W rozdziale pigtym Doktorantka koncentruje si¢ na badaniu witasnosci zwigzkow: H,S,
H4S3 oraz HsS,, analizujac réznice parametrow opisujacych ich stany nadprzewodzace. Stosujac
zaproponowane przez Freericksa rozszerzenie klasycznego schematu Eliashberga, wyznaczyta
parametry termodynamiczne omawianych ukladow. W obliczeniach sprawdzata tez wptyw
poprawek wierzchotkowego oddziatywania elektron-fonon na otrzymane wyniki. Analizujac
uzyskane rezultaty obliczen, Doktorantka wykazata, ze w przypadku wysokocisnieniowego HsS,
jest mato prawdopodobne by pojawial si¢ tam niskotemperaturowy stan nadprzewodzacy. Uzyskane
przez Kandydatke wyniki pozwalaja na zinterpretowanie rezultatow uzyskanych do$wiadczalnie,
omawianych w pracach [58] 1 [70] oraz na zidentyfikowanie rodzaju pojawiajgcego si¢ tam stanu
nadprzewodzacego. Wiasnie z tego wzgledu uwazam wyniki prezentowane w tym rozdziale za
szczegOlnie znaczace, a ich interpretacj¢ za bardzo dojrzatg. Ponadto, Pani mgr Kostrzewa
przeprowadzita w tej czesci dysertacji analiz¢ wynikéw uzyskanych w ramach schematéw VCEE
oraz CEE dla badanych zwiazkow siarki i wodoru.

Szosty rozdzial dysertacji poswigcony jest analizie parametréw termodynamicznych
nadprzewodnikéw LaH;y oraz uktadow typu LaXH. Stosujac obliczenia w zakresie schematow
CEE oraz VCEE, Doktorantka wykazata, ze stan nadprzewodzacy indukujacy si¢ w LaH;( nie jest
stanem typu BCS. Staje si¢ to jeszcze bardziej widoczne po uwzglednieniu poprawek
wierzchotkowych dla oddziatywan elektron-fonon. Swoje rozwazania Nastepnie, Doktorantka
rozszerzyla na grupe typu LaXH, i1 analizowala jak masa atomowa znajdujgcego si¢ w takiej
molekule pierwiastka X wptywa na warto§¢ temperatury krytycznej. To co stanowi creme de la
creme wynikow zaprezentowanych w tym rozdziale, jest wyprowadzony przez Paniag mgr
Kostrzewe wzor pozwalajacy okresli¢ jaki pierwiastek powinien znajdowaé si¢ w uktadzie, by
uzyskac¢ porzadng przez nas warto$¢ temperatury krytycznej. Uwazam, ze wynik ten moze miec
duze znaczenie z eksperymentalnego 1 technologicznego punktu widzenia.

Ostatni rozdziat dysertacji zostal poswiecony wysokocisnieniowemu uktadowi wegiel-
siarka-wodor (C-S-H). W tym miejscu cheialbym pozwoli¢ sobie na uwagg odnosnie terminologii.
Oto6z oznaczone C-S-H Doktorantka taczy z terminem anglojezycznym. Zdajac sobie spraweg, ze
obecnie znaczaca cze$¢ literatury w zakresie fizyki jest publikowana w jezyku angielskim,
taczylbym to oznaczenie jednak z terminologia chemiczng zwigzang z tacinskimi nazwami
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W rozdziale tym Kandydatka koncentruje si¢ na uktadzie, dla ktérego mozna uzyskac
rekordowo wysokie warto$ci temperatury krytycznej. (~288K przy p~267 GPa). Prowadzac
rozwazania w ramach schematéw CEE oraz VCEE formalizmu Eliashberga, Pani mgr Kostrzewa
pokazata, ze mozliwe jest odtworzenie wartosci T~ dla przypadku silnego sprzg¢zenia elektron-
fonon. Zaprezentowane w tym rozdziale wyniki pokazuja, ze wnioski przedstawione przez Hirscha
1 Marsiglio w pracach [164] oraz [166] nie sa poprawne. Autorzy ci dyskutowali model stabego
sprzezenia, w ktorym, jak wykazata Doktorantka, nie jest mozliwe odtworzenie poprawnych
warto$ci 7~ 1 innych parametréw termodynamicznych badanego zwigzku. Co istotne, rezultaty
otrzymane przez Panig mgr Kostrzewg dla silnego sprz¢zenia bardzo dobrze zgadzajg sie
ze znanymi z literatury danymi eksperymentalnymi.

Podsumowujac, moge z pelnym przekonaniem stwierdzi¢, ze przedstawione w dysertacji
wyniki sg bardzo ciekawe. Sg one interesujace z réznych wzgledow gdyz moga zainteresowac
czytelnikOw zajmujacymi si¢ nie tylko zagadnieniami teoretycznymi zwigzanymi
z nadprzewodnictwem, ale tez specjalistow zwigzanych eksperymentami w tej tematyce. Wiasnie to
stanowi o warto$ci uzyskanych przez Kandydatke rezultatoéw. Uzyskujac a co najwazniejsze,
dojrzale interpretujac zaprezentowane w swojej dysertacji wyniki, Pani mgr Matgorzata Kostrzewa
pokazata, ze potrafi zastosowaé¢ do rozwigzywania postawionych przed nig problemow
skomplikowany aparat obliczeniowy oraz potrafi umiej¢tnie wykazac si¢ znaczng intuicjg fizyczng.
Potrafi tez wykorzysta¢ rézne koncepcje i modele fizyczne, czynigc to z duzg biegloscia
i wyczuciem stosowanych metod.

Do obowigzkéw recenzenta nalezy tez wspomnie¢ o niedociagni¢ciach znalezionych
dysertacji. Dotyczg one szczegolnie pierwszego rozdzialu dysertacji. W tym miejscu chciatbym
wyrazi¢ pewien niedosyt zwigzany ze zbyt skromnym (lub zupetlie pominigtym) opisem metod
1 bibliotek numerycznych stosowanych przy przez Kandydatke obliczen. Pewne inne watpliwosci,
czy tez niedopowiedzenia, pojawiajace si¢ w pracy zostalty juz w tej recenzji wymienione wczesniej
1 mam nadziej¢, ze Pani mgr Kostrzewa wyjasni je podczas obrony. Wszystkie te uwagi w niczym
jednak nie umniejszaja warto$ci merytorycznej przedtozonej dysertacji. Jesli idzie o moje pozostale
zapytania, to chciatbym je przedstawi¢ i przedyskutowac z Doktorantkg podczas obrony.

Podsumowujac, mogg¢ z przyjemnoscia stwierdzi¢, ze recenzowana rozprawa autorstwa Pani
mgr Malgorzaty Kostrzewy spetnia z nawigzka wszystkie ustawowe oraz zwyczajowe wymagania
stawiane takim dysertacjom. Omawiane w niej wyniki sg oryginalne, interesujace i warto§ciowe
z punktu widzenia przysztych badan nad nadprzewodnictwem w uktadach zwigzanych z wodorem.
[lo§¢ i jako$¢ zaprezentowanych wynikoéw w zupelo$ci wystarczytaby do przygotowania nie
jednej, a dwoch dysertacji. Sposob prezentacji i dyskusji uzyskanych przez Doktorantke rezultatow
jest jasny 1 czytelny. Kandydatka sktadajac przedtozong dysertacje pokazata, ze potrafi skutecznie

stosowa¢ zaawansowany warsztat badawczy fizyka teoretyka, wigzac go z wynikami
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eksperymentéw. W tym miejscu nalezy podkresli¢, ze przedstawione w dysertacji rezultaty zostaly
przedstawione w pigciu artykutach naukowych. Cztery z nich ukazaty si¢ drukiem
w recenzowanych czasopismach z tzw. listy filadelfijskiej, w tym dwa w czasopiSmie z grupy
Nature — Scientific Reports. Ponadto, jedna z wymienionych prac, wg danych umieszczonych
w rozprawie zostala wystana do druku.

Na koniec z pelnym przekonaniem wnioskuje o dopuszczenie Doktorantki do dalszych

etapow przewodu doktorskiego oraz o wyrdznienie ztozonej przez nig rozprawy.
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