Krakow, 03 kwietnia 2026

Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. inz. Milosza Rybaka

pt.: ,,Modeling magnetic van der Waals crystals using ab initio methods”

Przedlozona do recenzji rozprawa doktorska pana mgr. inz. Milosza Rybaka,
pt. ,Modeling magnetic van der Waals crystals using ab initio methods”, zostala
przygotowana w ramach studiow doktoranckich na Wydziatu Podstawowych Problemow
Techniki Politechniki Wroctawskiej. Doktorant wykonat ja pod kierunkiem promotoréw
dr hab. Magdaleny Popierskiej Birowskiej oraz dr hab. inz. Pawla Scharocha.

Dysertacja, opracowana w jezyku angielskim, ma charakter teoretyczny, oraz
forme zbioru prac (6 artykutéw naukowych — 4 opublikowane i 2 preprinty). Rozprawa
liczy tacznie 222 stron, podzielona jest na 3 rozdziaty, poprzedzonych: Podzigkowaniami
(w jezyku polskim i angielskim), Streszczeniem (w jezyku polskim), Abstraktem (w jezyku
angielskim). Cze$¢ gtdéwna podzielona jest na Wstep, Publikacje (wchodzace w cykl), oraz
Podsumowanie. Catos¢ zwienczona jest Bibliografig (zawierajaca 202 pozycji) oraz
Dodatkiem wymieniajacym dorobek Autora (wszystkie publikacje oraz uczestnictwo

w konferencjach).

Rozprawa posiada forme ,,zbioru opublikowanych i powigzanych tematycznie
artykutow naukowych” (zgodnie z Ustawqg o szkolnictwie wyzszym Art. 187 p.3). W mojej
recenzji skupie si¢ zatem glownie na ,,prezentacji ogolnej wiedzy teoretycznej kandydata”
(Art. 187 p.1 Ustawy), czyli ocenie rozdziatu 1, oraz ocenie ,yrozwigzania problemu

naukowego” (Art. 187 p.2 Ustawy).

Omowienie Rozdziatu 1:

Wstep: rozdzial przedstawia ogélnie rozumiany wstep do omawianych ,,zagadnien”. Autor
zaczyna od motywacji, ptynnie przechodzac do opisu historycznego — Sekcja 1.1
(osobiscie preferuje odwrotna kolejnos¢, tzn. motywacje na koncu rozdziatu). Opis ten
zawiera krotkie omowienie zwigzkdw magnetycznych z naciskiem na uktady silnie dwu-
wymiarowe (2D). Nastgpnie omawiane sg zwigzki MPX; — czyli zwiazki istotne
w kontekscie prezentowanego zbioru prac. W opisie Autor wykracza po za typowe
omowienie — znalez¢ mozemy np. opis modeli magnetycznych (strona 8) czy wzbudzen
magnetycznych (strona 10). Wstep historyczny konczy opis ewentualnych zastosowan

(wydaje mi si¢ ze ten fragment zastuguje na osobng sekcje i mogiby by¢ potaczony z sekcja
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Motywacje). Nastegpnie, przechodzimy do opisu teoretycznego oraz metod komputerowych
— Sekcja 1.2. Ten fragment jest nierozerwalnie zwigzany z prezentowanymi pracami
i dotyczy metod DFT (od strony 19). Ze szczegétami omawiane sg réznego rodzaju
przyblizenia (np. potencjaly hybrydowe), metody (np. obliczenia sil). W przypadku
rozdziatu 1.2.2 dot. korelacji, Autor sigga do modelu Hubbarda, sformutowanego w ramach
ciasnego wigzania / drugiej kwantyzacji. Te fragmenty stanowig bardzo cenne
kompendium wiedzy na temat zastosowanych metod, co jest szczegoélnie istotne ze
wzgledow dydaktycznych (dla przysztych czytelnikow/studentow). Jest to tym bardziej
wazne, ze omawia powszechnie stosowang ,,czarng skrzynke”, w postaci dostepnego
oprogramowania do obliczen DFT. W sekcji 1.2.3 prezentowany jest model Andersona
pojedynczej domieszki — odniostem wrazenie, ze fragment ten jest w pewnym oderwaniu
od pozostatych paragrafow (tzn. nie jest jasne jego znaczenie w kontekscie obliczen DFT
— prosze o ewentualng dyskusje w trakcie obrony). Sekcja 1.2.4 prezentuje aspekt
techniczny — omodwiono obliczenia roéznego rodzaju porzadkow magnetycznych,
sprzezenia spin-orbita, wyznaczania stalych sprzezenia magnetycznego, unfoldingu pasm,
teorie perturbacyjna, czy obliczenia pracy wyjscia dla powierzchni (wydaje mi si¢ zatem
ze tytut sekcji moze by¢ mylacy). W sekeji 1.3, Autor omawia relacje obliczen DFT
z wynikami eksperymentalnymi (uzyskanymi glownie metodami spektroskopowymi,
doktadniej katowo-rozdzielcza spektroskopiag fotoelektronéw — z ang. ARPES). Catos¢

rozdziatu konczy podsumowanie.

Omowienie Rozdziatu 2:

Zbidr prac: w tym rozdziale, Autor przedstawia 6 prac wchodzacych w sktad zbioru.
Kazdorazowo, praca poprzedzona jest opisem wktadu Autora do pracy. Prace, uzupetnione
suplementami, sg wynikiem wspotpracy z grupami eksperymentalni, tatwo jest zatem

oceni¢ wklad Autora.

Praca 2.1 (Nano Lett.) — zbadano zmiang struktury elektronowej w trakcie magnetycznego
przejscia fazowego. Badania opierajg si¢ o pomiary p-ARPES, uzupetnione obliczeniami
teoretycznymi DFT. Zaobserwowano wyrazne zmiany pasm elektronowych, zwigzane

z magnetyzmem uktadu.

Praca 2.2 (npj 2D Mater. Appl.) — analizowane sg materialy warstwowe typu MPS;
(M=Mn, Fe, Co, Ni), ich dopasowanie pasm energetycznych oraz sany wzbudzone.

Omowiono m.in. stany zlokalizowane w ramach DFT+U.

Praca 2.3 (ACS Nano) — zbadano strukturg elektronowa NiPS; podczas przejscia fazowego

do fazy magnetycznej. Podobnie jak wcze$niej, analiza bazuje na pomiarach p-ARPES,
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uzupelione obliczeniami teoretycznymi DFT. Opisano mechanizm nadwymiany,

w ktorym uczestniczg atomy siarki.

Praca 2.4 (arXiv:2602.03600) — badane sa efekty wielocialowe w NiPS; — sama praca
bazuje m.in. na wynikach uzyskanych w ramach eksperymentu ARPES, uzupetnione
o obliczenia DFT+U. W pracy zaobserwowano m.in. dodatkowg strukture przy krawedzi
pasma walencyjnego, ktorej opis wykracza po za metodg DFT+U, tzn. efektow korelacji

w przyblizenie $redniego pola uwzglednionych w tej metodzie.

Praca 2.5 (Phys. Rev. B) — badano 2D antyferromagnetyki MPX3; (M= Mn, Ni, Fe; X=S,
Se). Pokazano, ze obserwowane wlasnosci elektronowe, silnie zaleza od orientacji

momentéw magnetycznych.

Praca 2.6 (arXiv:2511:22209) — rozpatrywany jest 2D heterostruktura MnPS;/TMDC
(MoS,2, WS,, MoSe,, WSe,) w dwoch roznych utozeniach warstw. Autorzy zauwazaja
np. rozszczepienie spinowe bez potrzeby silnych efektow relatywistycznych. W pracy
wyznaczono m.in. catki wymiany (w zebrane w suplemencie). Pomimo sekcji
Computational Details, brakuje jednoznacznej informacji jakie oprogramowanie zostalo
zastosowane w obliczeniach DFT oraz do obliczen catek wymiany — zakladam, ze

podobnie jak uprzednio zastosowany zostat program VASP.

Pozytywna cecha wszystkich prac sg bardzo rozbudowane suplementy, zawierajace wiele

informacji wykraczajacych po za zakres glownego tekstu.

W wielu pracach prezentowane sg wyniki uzyskane w ramach eksperymentow APRES —
czy przedstawione (standardowe) metody sg zatem wystarczajace do ich opisu? Proszg

o dyskusje w trakcie obrony.

W tym punkcie uwage przykuwa fakt znacznej liczby prac Autora (calosciowo
facznie 19) opublikowanych w znamienitych czasopismach, np. Nano Lett., ACS Nano,
2D Mat., czy czasopismach z listy Phys. Rev. Dodatkowo na korzy$¢ wpltywa fakt, silnej
wspolpracy z grupami eksperymentalnymi — niemniej, z zainteresowaniem bede $ledzit

indywidualne osiggni¢cia Autora w przysztosci.

Omowienie Rozdziatu 3:

Podsumowanie: w praktyce rozdzial zawiera zwarty zbidr najwazniejszych osiggniec

uzyskanych w ramach publikacji zebranych w rozdziale 2.
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Jestem przekonany, ze rozdzialem pierwszym, p. mgr inz. Milosz Rybak
udowodnit, ze posiada teoretyczna wiedz¢ na temat tematyki zebranej w zbiorze prac.
Podobnie, uzyskane wyniki potwierdzaja jego wysokie kwalifikacje w zastosowaniu tej
wiedzy. Wymienione wczesniej drobne uwagi, nie umniejszajg wagi prezentowanych

osiagnigé.

W recenzowanej rozprawie doktorskiej pan mgr inz. Milosza Rybaka
przedstawil oryginalne rozwigzanie probleméw naukowych, udokumentowane
kilkoma artykulami. Rozprawa spelnia zatem ustawowe kryteria stawiane
rozprawom doktorskim w dziedzinie nauk Scislych i przyrodniczych w dyscyplinie
nauk fizycznych. W zwigzku z powyzszych wnosz¢ o dopuszczenie pana mgr. Inz.

Milosza Rybaka do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Dodatkowo wnosze o wyréznienie zlozonej rozprawy. W mojej ocenie, wyniki

przedstawione w rozprawie, z naddatkiem speiniaja kryteria stawiane rozprawom
doktorskim. Uzyskane wyniki stanowig istotny wkiad w badanie oraz rozumienie

podstawowych wilasnosci fizycznych zwigzkéw magnetycznych van der Waalsa typu
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