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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr inz. Kingi Marii Jasiewicz
pt.: ,Teoretyczne badania struktury elektronowej i wybranych wlasnosci stopow

o wysokiej entropii na bazie metali przej$ciowych”

Recenzowana rozprawa doktorska mgr inz. Kingi Marii Jasiewicz, pt.: ,,Teoretyczne
badania struktury elektronowej i wybranych wiasnosci stopéw o wysokiej entropii na bazie
metali przejsciowych”, zostata ukonczona w 2022 r. Przedstawione zostaty w niej wyniki badan
teoretycznych, otrzymanych przez Autorke podczas studiéw doktoranckich w zespole
pod kierunkiem promotora Prof. dra hab. inz. Janusza Toboty, w Katedrze Fizyki Materii
Skondensowanej na Wydziale Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Goérniczo-Hutniczej
(AGH) im. Stanistawa Staszica w Krakowie. Sg to wyniki obliczen struktury pasmowe;j,
wykonanych z uzyciem metod na bazie teorii funkcjonatu gestosci (z ang. Density Functional
Theory, DFT), dla tytutowych stopéw o wysokiej entropii konfiguracyjnej (z ang. High Entropy
Alloy, HEA). Pan Promotor jest wybitnym specjalista w badaniach teoretycznych,
w szczegolnosci z uzyciem metod DFT réznorodnych materialow.

Praca doktorska Pani Jasiewicz ma tradycyjng forme monografii (maszynopisu ksigzki),
napisanej w j. polskim i zawiera prezentacje oryginalnych wynikéw Doktorantki, z ktérych
wiekszos¢ zostala juz opublikowana w latach 2015-2019 w 4 migdzynarodowych
recenzowanych czasopismach, w ktorych jest ona pierwszag Wspotautorkg, w tym
w prestizowym Physical Review B, tak wiec jej wktad mozna uznaé za wiodacy. Jednakze nie
znalaztam nigdzie deklaracji, czy wszystkie bogate wyniki przedstawione w rozprawie jako

oryginalne zostaly uzyskane osobiscie przez Doktorantke? Dlatego tez oczekuje komentarza
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ze wzgledu na obecno$¢ takze innych fizykéw teoretykow na liscie wspdtautorow publikacii
Pani Jasiewicz.

Rozprawa obejmuje w sumie 143 strony, lgcznie z dodatkami. Rozpoczyna sig
od pojedynczych stron oswiadczen i podzigkowan oraz poltorastronicowego ,,Spisu tresci.
Nastepnie zamieszczony jest przydatny ,,Wykaz skrotow i oznaczen”. Po nim spodziewatabym
si¢ zwyczajowo dotgczanych krétkich streszczen w j. polskim i angielskim, brakuje ich jednak
w catej rozprawie. Kolejnym nienumerowanym rozdziatem jest trzystronicowy ,,Wstep”, ktory
zwiezle i ciekawie wprowadza czytelnika w tematyke rozprawy. Nie zostal jednak
wyszczegolniony w ,,Spisie tresci” na str. 4. Rozprawa sktada si¢ z zasadniczych trzech czesci
(I-II). Czes¢ 1 ,,Wprowadzenie teoretyczne”, liczaca 32 strony, podzielona jest na 3 rozdzialy.
Doktorantka omowita w nich kolejno charakterystyke stopdw o wysokiej entropii
konfiguracyjnej (HEA) w szczegdlno$ci pod wzgledem wilasciwosei strukturalnych
(Rozdziat 1). Nastepnie umiejetnie opisata podstawy metod obliczen struktury elektronowej
na bazie DFT jak rowniez uzytej w rozprawie metody KKR (Korringi-Kohna-Rostokera) oraz
przyblizenia koherentnego potencjatu (z ang. Coherent Potential Approximation, CPA)
(Rozdziat 2), a takze elementy mikroskopowej teorii nadprzewodnictwa konwencjonalnego
(typu BCS) oraz oddzialywania elektron-fonon (Rozdzial 3), ktérych parametry zostaly
oszacowane w dysertacji (Rozdziat 4). W kluczowej Czesci 11, liczacej 76 stron, przedstawione
zostalty ,,Wyniki obliczen”, czyli oryginalnych obliczen Doktorantki, wykonanych
dla nadprzewodzacych stopéw TaNbHfZrTi (Rozdzial 4) oraz stopdw magnetycznych
CoCrFeNiAl (Rozdziat 5), ktore zostaly przedyskutowane w szerszym kontekscie wynikow
teoretyczno-eksperymentalnych. Oba rozdziaty poprzedzone sa strona, zawierajaca ,,Szczegoty
techniczne obliczen”, a kazdy z nich zakonczony - odrebnym podsumowaniem, natomiast cata
Czes$¢ 11 — trzystronicowym ,,Podsumowaniem rozprawy”. Ostatnia Czg¢s¢ III ,,Dodatki”,
liczaca 26 stron, zawiera dwa krétkie ilustrowane Dodatki A i B ze szczegdétami obliczen,
a takze Liste 4 publikacji wspotautorstwa Pani Jasiewicz, zawierajacych wyniki rozprawy, oraz
Liste 10 prezentacji konferencyjnych tych wynikdéw, a nastepnie odrebne Spisy rysunkow (az
65 pozycji) i tablic (12 tabel) oraz obszerng Bibliografie, obejmujacg 156 traftnie dobranych
ksigzek i publikacji w wiekszosci anglojezycznych, w tym 3 z 4 wyzej wspomnianych
publikacji Doktorantki.

Przechodzac do omawiania poszczegélnych rozdzialow rozprawy zauwazylam,
ze w ,,Wykazie skr6tdw i oznaczen” skrot ,,DFT” zostal omytkowo przetlumaczony jako

oteoria wielokrotnego rozpraszania” zamiast ,teoria funkcjonatu gestosci”, mimo ze



w pozZniejszym tekscie rozprawy podane zostato jego prawidtowe thumaczenie. Wystepujg tutaj
jak 1 pozniej zargonowe kalki jezykowe z j. ang. ,struktura kubiczna” zamiast ,struktura
regularna” czy tez ,energia formowania” zamiast ,.energia tworzenia”. Pojawia si¢ takze
niezbyt fortunne oznaczenie ,,e/a” na liczbg elektronéw walencyjnych na atom, podczas gdy
lepiej byloby uzy¢ ,.e/at.”, gdyz ,,a” kojarzy si¢ raczej z parametrem sieci. Zauwazytam takze
liter6wke we frazie ,,masa atomowa i-tegos pierwiastka” zamiast ,, ... i-tego ...”.

Z kolei ,,Wstep” zawiera m.in. rys historyczny o stopach metali, w szczegdlnosci
wielosktadnikowych i nieuporzadkowanych, okreslonych jako stopy o wysokiej entropii
konfiguracyjnej (HEA). Autorka uzasadnila atrakcyjnos¢ badan takich stopow ze wzgledu
na unikalne wiasciwosci strukturalne z istotng rola nieporzadku w stabilizacji fazy
krystalicznej, jak rowniez mechaniczne, takie jak m.in. wysoka twardo$¢ a zarazem
sprezysto$é, czy odpornos¢ na korozje i zuzycie, dzieki ktérym posiadaja duzy potencjat
aplikacyjny. W ostatnich latach, takze specjalne witasciwosci magnetyczne i wystgpowanie
nadprzewodnictwa w ukladach HEA wzbudzajg szerokie zainteresowanie. Doktorantka
przedstawila tutaj w skrdcie strukture rozprawy, motywacje do podjecia badan dla wybranych
stopow oraz przedmiot i zakres tych badan, opisanych w Rozdziatach 4 i 5. W szczegdlnosci
Rozdzial 4 obejmuje dyskusje wynikow obliczen metoda KKR-CPA struktury elektronowe;j
oraz wybranych wielkosci fizycznych oraz symulacje numeryczne wpltywu czynnikéw, takich
jak cis$nienie czy dystorsja sieci krystalicznej na parametry nadprzewodnictwa stopéw
TaNbHZrTi, jak réwniez opracowanej przez Doktorantke metody wyznaczania zaleznosci
temperatury Debye’a od ci$nienia dla stopow z wysokim nieporzadkiem chemicznym (HEA).
Natomiast Rozdziat 5 dotyczy stabilnosci struktury krystalicznej i preferencji faz w uktadach
stopow magnetycznych CrCoFeNiAl. Glownym celem rozprawy, ktéry nie zostal okreslony
wprost, bylo najprawdopodobniej (str. 9): ,Poznanie i zrozumienie mechanizmow
prowadzqgcych z jednej strony do formowania specyficznych struktur krystalicznych, a z drugiej
do wielofazowych ukiadow HEA, wydaje sie by¢ kluczowe w celu bardziej efektywnego
poszukiwania nowych stopow o zZgdanych wlasnosciach fizycznych (mechanicznych,
magnetycznych, nadprzewodzgcych, termoelektrycznych).”

Rozdzial 1 (Czesci I) obejmuje zwigzly, ilustrowany przeglad podstawowych i bardziej
zaawansowanych poje¢ i wielkosci, takich m.in. jak entropia konfiguracyjna, entalpia i entropia
mieszania, przydatnych w charakteryzacji stopéw HEA pod wzgledem strukturalnym.
Pani Jasiewicz zwrécita uwage na prostote struktury krystalicznej HEA, ktore krystalizuja

zwykle w uktadzie regularnym typu bce, fcc, a czasem w uktadzie heksagonalnym typu hcep,



pomimo silnego nieporzadku chemicznego (losowego przestrzennego rozmieszczenia roznych
pierwiastkow w réwnowaznych pozycjach atomowych sieci krystalicznej). Doktorantka
rozwazyta rowniez problem konkurencji czy wspolistnienia faz o r6znej koncentracji atomow
poszczegdlnych pierwiastkdw oraz faz réznigcych si¢ strukturg krystaliczna czy tez dystorsja
sieci krystalicznej, takze w ramach jednego materiatu typu HEA. Wymienila réwniez
mechanizmy formowania stopéw HEA oraz podata kryteria, zgodnie z ktérymi dany uktad
powinien zawiera¢ kilka nieuporzadkowanych faz HEA lub wytracenia zwigzkow
miedzymetalicznych badz tez utworzy¢ szklto metaliczne. Autorka przeprowadzita dyskusje
tych kryteriow, powotujac sie¢ na liczne teoretyczno-eksperymentalne przyktady takich
uktadéw w literaturze. Rozdziat 1 zostal napisany w sposéb ciekawy i w dobrym stylu oraz
wykazal jej zaawansowang znajomo$¢ tematyki wiasciwosci strukturalnych HEA. Jednak
wystepujg w nim pewne drobne btedy. Posrodku str. 12 brakuje odstgpu pomiedzy zdaniami
»--krystalicznejEntropia...”. Natomiast na dole tej strony réwnanie (1.2) definiuje raczej
zmiang entropii konfiguracyjnej a nie entropi¢ konfiguracyjng - jak podata Autorka przed tym
wzorem. Rysunek 1.3 (i jego podpis) na str. 15 zawiera niejednoznaczne oznaczenia, poniewaz
jego lewa i prawa cze$é, oznaczone zostaly odpowiednio literami ,,a)” i,,b)”, takimi samymi,
jakie wystepujg ponownie wewnatrz czgsci ,,b)” rysunku. Lepiej byloby oznaczy¢ lewa 1 prawg
czes$é rysunku jako I i II. Natomiast na str. 20 warto bylo zamiesci¢ takze uzywane polskie
tlumaczenie skrétu ,,IRBZ (irreducible part of the Brillouin zone)” - ,nieredukowalna
(lub asymetryczna) cz¢$¢ strefy Brillouina”.

Kolejny Rozdziat 2 (Czg$¢ I) jest bardzo wazny z punktu widzenia uzytej] w rozprawie
metodologii, poniewaz Pani Jasiewicz opisala w nim w skondensowany sposob podstawy
formalizmu ogélnej teorii funkcjonatu gestosci (DFT), opartej na fundamentalnych
twierdzeniach Hohenberga-Kohna, oraz jej praktyczne zastosowanie w postaci réwnan Kohna-
Shama, a takze roéznych przyblizen potencjalu wymienno-korelacyjnego. Oczekiwatabym
jednak nieco szerszej dyskusji o przydatnosci i stosowalnosci tych przyblizen w recenzowane;j
rozprawie. Natomiast Doktorantka bardziej szczegdtowo opisata zastosowang w rozprawie
metode KKR oraz przyblizenie koherentnego potencjatu (CPA) do opisu nieuporzadkowanych
stopow 1 alternatywna do niego metode superkomoérki. Warto podkreslic, ze sg to dwa najlepsze
podejscia do opisu tego zagadnienia. Zasadniczo rozdzial ten jest dobrze napisany. Znalaztam
w nim jednak drobne bledy. Na str. 22 pod rownaniem (2.2) oznaczenia odleglosci ,.jgdro-
jqgdro, elektron-jgdro oraz elektron-elektron” powinny by¢ podane w innej kolejnosci:

,elektron-jadro, elektron-elektron oraz jadro-jadro”. Na stronie 32 po rdwnaniu (2.56) pojawia



si¢ niefortunne zdanie: ,,W oparciu o efektywne funkcje Greena uktadu atoméw CPA, bedgcq
funkcjq Greena wysredniowanqg wzgledem mozliwych konfiguracji ...”, ktére powinno brzmie¢:
»W oparciu o efektywna funkcje Greena ukladu atomow CPA, bedacg funkcjg Greena
usredniong wzgledem mozliwych konfiguracji ...”. Doktorantka mogla takze pokusié si¢
na str. 33 o przettumaczenie z j. ang. terminu ,,band folding” jako ,,sktadanie/zwijanie si¢ pasm”
i wytlumaczy¢, na czym polega ten problem.

W ostatnim Rozdziale 3 (w Czegsci I) p. Kinga Jasiewicz podata podstawowe pojecia
dotyczace zjawiska nadprzewodnictwa oraz elementy wyprowadzenia (w formalizmie II
kwantyzacji) mikroskopowej teorii nadprzewodnictwa konwencjonalnego typu BCS, opartego
na parowaniu elektronéw (tworzeniu par Coopera) za posrednictwem przyciggajacego
oddziatywania elektron-fonon. Doktorantka przedstawita tu rowniez uogoélnienie tego
oddziatywania z uzyciem funkcji sprzezenia Eliashberga, a takze relacje wigzace (w ramach
teorii BCS) podstawowe parametry nadprzewodnictwa: temperature krytyczng, przerwe
energetyczng, temperatur¢ Debye’a oraz stalg sprzezenia elektron-fonon. Nastepnie
wykorzystala je w Rozdziale 4 do wyznaczenia parametréw nadprzewodnictwa na bazie
wlasnych wynikow obliczen DFT dla wybranych nieuporzadkowanych stopéw HEA,
w ktérych zaobserwowane zjawisko nadprzewodnictwa okazato sie by¢ zgodne z teorig BCS.
Pani Jasiewicz trafnie wybrata i umiejetnie opisata te trudne zagadnienia na bazie
zaawansowanego formalizmu matematycznego teorii BCS i jej uogélnien.

W kluczowych Rozdziatach 4 1 5 (w Czesci II) Doktorantka przedstawita oryginalne
wyniki wlasnych obliczen oraz ich dyskusje, co stanowi zasadniczg czes$¢ dysertacji. Rozdzialy
te poprzedza krotki jednostronicowy wstep zatytulowany ,,Szczegdty techniczne obliczen”,
w ktorym znajduje si¢ dosy¢ obszerny opis parametrow przyjetych w obliczeniach struktury
elektronowej wybranych stopow HEA za pomocag gtéwnej metody KKR. Brakuje tu jednak
istotnych informacji, np. w jaki sposéb uwzglednione zostaly efekty relatywistyczne w tych
obliczeniach, przypuszczalne w przyblizeniu skalarnie relatywistycznym? Dlaczego
Doktorantka ograniczyla si¢ jedynie do uzycia przyblizenia LDA potencjalu wymienno-
korelacyjnego w ramach metody KKR? Czy byly podj¢te proby uzycia przyblizen GGA lub
LDA+U? Natomiast bardzo ogdlnikowo zostaly opisane obliczenia gestosci stanow
fononowych za pomocg pakietu Quantum Espresso oraz symulacji dystorsji sieci krystaliczne;j
z uzyciem pakietu Wien2k. Nie wiadomo, czy Doktorantka sama wykonata wszystkie

te obliczenia?



Rozdziat 4 poswiecony nadprzewodzacym stopom TaNbHfZrTi rozpoczyna si¢
od przydatnego, zwieztego i ciekawego przegladu dostepnych w literaturze wynikéw pomiaréw
ich eksperymentalnych wiasciwosci, w tym takze wykonanych przez wspdtautoréw publikacji
Doktorantki, ilustrowanego wykresami zaczerpni¢tymi z innych publikacji. Znajdujg si¢ w nim
jednak nieprecyzyjne okreslenia np. na str. 45 pod Rysunkiem 4.2 wystepuje okreslenie
,wartosci elektronowego ciepla wlasciwego ” zamiast ,,wartosci wspolczynnika elektronowego
ciepta wiasciwego”, dalej podobnie ,.sieciowego ciepta wiasciwego” zamiast ,,wspolczynnika
sieciowego ciepta wlasciwego”. Natomiast jednostki podane sg niekonsekwentnie raz kursywa
a innym razem bez kursywy, czasem brakuje takze odstepéw pomiedzy wartoSciami
a jednostkami.

Nastepnie Rozdziat 4 zawiera obszerny, bogato ilustrowany, syntetyczny opis 1 dyskusje
wynikéw obliczen Pani Kingi Jasiewicz, wykonanych gléwnie dla dwoch stopow HEA
o zblizonej stechiometrii Tao34Nbo.33Hf0.08Zr0.14Ti0.11 oraz Tao.335Nbo.335Hf0.11Zr0.11Ti0.11,
z ktérych wiekszos¢ (jak podaje) zostata zamieszczona w dwoch publikacjach, w ktérych jest
ona pierwszg Wspodtautorka: [1] K. Jasiewicz i inni, Phys. Status Solidi RRL 10, 415 (2016);
[2] K. Jasiewicz i inni, Phys. Rev. B 100, 184503 (2019). Ponadto wybrane obliczenia zostaty
wykonane dla 4 innych stopéw o nieco innej stechiometrii niz dwa ww. stopy, a takze
dla podobnych uktadéw z dodatkiem atoméw wanadu.

Wiele z rysunkéw zamieszczonych w Rozdziale 4 (analogicznie w kolejnym) jest
podobna, tylko np.w nieco innej skali, lub identyczna do rysunkéw zamieszczonych
w publikacjach wspotautorstwa Doktorantki, a niestety co istotne brakuje odnosnikéw do tych
publikacji pod rysunkami. Dla przyktadu Rysunek 4.4 a) i b) na str. 47 przedstawia wykresy
takich samych gestosci stanéw elektronowych wyznaczonych metodg KKR-CPA dla stopu
Tao 3aNbo 33H0.08Z10.14Ti0.11 (lewy panel) jak Rysunek 1 (a) w publikacji [1], natomiast prawy
panel tego rysunku ilustruje wykresy takich samych gestosci standéw elektronowych dla stopu
Tag.335Nbo 335Hf0.11Z1r0.11Tio.11 jak pierwszy panel (dla 0 GPa) na Rysunku 7 w publikacji [2].
Poza tym podpis pod Rysunkiem 4.4 (podobnie jak i pod Rysunkiem 4.5) nie powinien zawiera¢
na poczatku wzoru ,,(TaNb)o.s7(HZrT1)o.33”, ktory jest przyblizony dla pierwszego ze stopow
w lewym panelu. Ogdlnie w rozprawie wystepuje wiele niekonsekwencji w oznaczeniach
stezen stopow HEA, ktore utrudniajg czytelnikowi ich rozréznienie. Rysunek 4.6 na str. 49
zawiera porOwnanie struktur pasmowych dwdch stopéw a jego gorna czgs¢, na ktorej brakuje
oznaczenia ,,a)”, przedstawia takg samg dyspersj¢ pasm jak Rysunek 2 w publikacji [1] tylko

warto$ci na skali energii zostaly podane najprawdopodobniej w innych jednostkach [Ry]



a etykiete pozostawiono omytkowo w [eV] tak jak w publikacji? Natomiast czg$¢ ,,b)” Rysunku
4.6 przedstawia dla porownania analogiczng dyspersje pasm dla drugiego stopu, zaczerpnieta
z Rysunku 9 (0 GPa) w publikacji [2] tylko w nieco rozszerzonej skali energii. Rysunek 4.5 jest
stabo czytelny, poniewaz kolorowe linie przerywane praktycznie zlewajg si¢ z analogicznymi
liniami cigglymi. Rysunki 4.27, 4.29 1 4.34 sg identyczne odpowiednio do Rysunkéw 7, 13116
w publikacji [2], do ktérej brakuje odnosnikéw. Podobnie Rysunek 4.30 jest ztozony
z Rysunkéw 9 1 10 w publikacji [2] bez odnosnika do nie;j.

Poniewaz struktura elektronowa rozwazanych w Rozdziale 4 dwoéch kluczowych
stopow HEA okazala si¢ prawie identyczna, p. Kinga Jasiewicz ograniczyla szczegdtows
analiz¢ parametrow nadprzewodnictwa do wihasciwosci stopu Tao 33sNbo.335sHf0.11Zr0.11 T0.11,
uzyskujgc wiele interesujacych wynikow, wymienionych w ,,Podsumowaniu rozdzialu 4”.
Do najwazniejszych osiggnie¢ opisanych w tym rozdziale dla stopéw TaNbHfZrTi mozna
zaliczy¢:

- Wykazanie niewielkiego rozmycia przez nieporzadek pasm elektronowych za pomoca
techniki pasm zespolonych.

- Potwierdzenie konwencjonalnego mechanizmu nadprzewodnictwa i dominujacego wktadu
elektronowego, pochodzacego od atomow Ta i Nb, do stalej sprzezenia elektron-fonon.

- Dla rozwazanych stopéw HEA, opracowanie i zastosowanie z powodzeniem rozszerzenia
przyblizonej metody opisu drgan atomowych w celu wyznaczania stalej sprzgzenia elektron-
fonon.

- Przeprowadzenie analizy zaleznosci stalej sprzezenia elektron-fonon od liczby elektronéw
walencyjnych i1 otrzymanie maksimum tej zaleznosci dla parametru, zgodnego z wynikami
eksperymentalnymi.

- Okreslenie za pomocg metody superkomoérek wpltywu dystorsji na strukture elektronows i
nadprzewodnictwo i wykazanie, Ze jej uwzglednienie w obliczeniach poprawia zgodno$é
pomiegdzy teoretycznymi parametrami nadprzewodnictwa: statg sprzezenia elektron-fonon i
temperaturg krytyczng oraz danymi doswiadczalnymi.

- Zbadanie wplywu ci$nienia na wtasciwosci wybranego stopu, ktore wykazato mozliwos¢
topologicznego przejscia struktury pasmowej typu Lifshitza pod wplywem cisnienia. W celu
wyznaczenia zmian wkiadu fononowego do sprzgzenia -elektron-fonon, opracowanie
oryginalne] metody (rozszerzenia metody Debye’a Griineisena) wyznaczania funkcji
zaleznosci temperatury Debye’a od cisnienia na podstawie parametréw, uzyskanych

z eksperymentu (temp. Debye’a w warunkach atmosferycznych, parametru Griineisena,



wspétczynnika rozszerzalnosci cieplnej, modulu sprezystosci oraz jego pochodne;j
ci$nieniowej) i uzyskanie bardzo dobrej zgodnosci wyznaczonej zaleznosci temperatury
krytycznej przejscia do stanu nadprzewodzacego od ci$nienia z danymi eksperymentalnymi.

Rozdziat 5 jest dwa razy krotszy od poprzedniego i napisany w bardziej zwiezty sposob,
ale rowniez wzbogacony licznymi ilustracjami i tabelami. Poswigcony jest analizie wynikow
obliczen Pani Jasiewicz, wykonanych dla pieciu przedstawicieli stopéw magnetycznych HEA
CoCrFeNiAl o réznym deficycie atomow poszczegolnych pierwiastkéw. Wiekszos¢ wynikow
ukazata sie w pozostatych dwoch publikacjach, w ktorych Doktorantka jest roOwniez pierwsza
wspotautorka: [3] K. Jasiewicz i inni, J. Alloys Compd. 648,307 (2015); [4] K. Jasiewicz i inni,
Acta Phys. Pol. A 133, 511 (2018).

W Rozdziale 5 wystepujg bledne oznaczenia stopdw. Przykladowo w opisie Rysunkow
5.2 na str. 95 oraz 5.15 na str. 111 we wzorze ,,CrCoFeNixNiAl” nie powinno by¢ symbolu
pierwiastka ,Ni”. W pierwszym wierszu na str. 96 jest powielony ten sam wzor
,»CrCoxFeNiAl”, podczas gdy w drugim przypadku powinien to by¢ wzor ,,CrCoFeNixAl”.
Na str. 111 w drugim wierszu trzy razy pojawia si¢ ten sam wzor ,,CrxCoFeNiAl”. Poza tym
w opisie Rysunku 5.9 na str. 104 podane jest blednie ,,w fazie bcc” zamiast ,,w fazie fcc”.
Natomiast Rysunek 5.5 na str. 99 jest prawie identyczny z Rysunkiem 2 w publikacji [4]
a brakuje do niej odnosnika. Pojawiajg si¢ tez drobne btgdy jezykowe, np. na dole str. 95 jest
wyrazenie ,,wprostproporcjolnie” bez odstgpu pomiedzy wyrazami, posrodku str. 100 w zdaniu
~Zwigkszenie stezenia chromu w ukiadzie CrCoFeNiAl o strukturze bee przesuwanie sie (...)”
brakuje stowa ,,powoduje” przed wyrazem ,przesuwanie si¢”. W trzecim wierszu na str. 104
pojawia si¢ bledne wyrazenie ,powierzchniownie centrowanej” zamiast ,,powierzchniowo
centrowanej”. Na str. 113 w dwoch miejscach wystepuje nieprawidtowe okreslenie, ze
momenty magnetyczne w rozpatrywanych stopach sa ustawione wzgledem siebie
Lantyferromagnetycznie” zamiast ,,antyrownolegle”, zwlaszcza ze wybrane stopy zachowuja
si¢ jak ferrimagnetyki a nie ferromagnetyki. Co istotne, nie wiadomo w jakim przyblizeniu
zostaty wykonane obliczenia momentéw magnetycznych stopéw, podejrzewam, ze w skalarnie
relatywistycznym? Co oznaczajg calkowite momenty magnetyczne stopéw, wypadkowy
moment magnetyczny (spinowy 1 orbitalny?), pochodzacy od poszczegdlnych atoméw oraz
obszaru mi¢dzywezlowego? Czy w Tablicy 5.4 przedstawione sg tylko momenty spinowe
poszczegblnych atomow? Dyskusyjny jest uzyskany niewielki moment magnetyczny atomow
Al, ktéry wydaje sie by¢ efektem niefizycznym, wynikajacym raczej z niedoktadnosci metody
obliczeniowej? Niezaleznie od powyzszych uwag krytycznych w Rozdziale 5 Doktorantka



uzyskata po optymalizacji strukturalnej stopdw CrCoFeNiAl wartosciowe wyniki, dotyczace
preferencji ich faz krystalicznych bce lub fee. Zaproponowata takze empiryczne parametry,
zwigzane ze stezeniami pierwiastkow w tych stopach, ktére pozwalajg przewidzie¢ ich
struktur¢ krystaliczng, a takze wyznaczyla obszar wspdlistnienia tych dwoch faz
z wykorzystaniem metody wspoélnej stycznej. Dzieki wykonaniu szeregu obliczen struktury
elektronowej z uwzglednieniem polaryzacji spinowej dla réznych stezen poszczeg6lnych
pierwiastkow w stopach CrCoFeNiAl, Doktorantka otrzymata nietrywialne wyniki, ze czesé
tych stopéw moze porzadkowac sie ferrimagnetycznie, w skutek antyrownolegtego ustawienia
momentow magnetycznych atoméw chromu wzgledem momentéw magnetycznych kobaltu,
zelaza i niklu.

Wszystkie najwazniejsze wyniki rozprawy zostaly szczegdtowo wymienione
w trzystronicowym ,.,Podsumowaniu rozprawy”.

W ,,Dodatku B na str. 123 w podpisach Rysunkéw B.4 i B.5 zamiast okreSlenia ,,stezer
zelaza” powinno by¢ odpowiednio ,,stezen niklu” i ,,stezen glinu”.

Pewna niekonsekwencja jest, ze 3 z 4 publikacji wspoétautorstwa Doktorantki na Liscie
publikacji na str. 124 pojawiajg si¢ ponownie w ,,Bibliografii” jako publikacje [93,95,138].
Nalezy podkresli¢, ze publikacje te z listy JCR o znaczacym wspotczynniku wpltywu byty
licznie cytowane w sumie ok. 70 razy, co jest imponujagcym wynikiem i dobrze $wiadczy
o aktualnosci i znaczeniu tych badan.

Natomiast na ,,Liscie konferencji - autorstwa lub wspoétautorstwa” Doktorantki, jest
ona pierwsza wspoétautorkg. Brakuje jednak zaznaczenia charakteru prezentacji i autora
prezentujacego. Udalo mi sie ustalié, ze p. Jasiewicz prezentowala osobiscie w wiekszosci
plakaty na krajowych i zagranicznych konferencjach (pozycje 1-5,7,9), podczas gdy pozycja
10 to wyklad plenarny, prezentowany przez innego wspdtautora (B. Wiendloche). W pozyciji 4
brakuje 1 wspotautora oraz jest nieco inny tytul niz w ksigzce streszczen konferencyjnych.

W podsumowaniu, uwazam, Ze rozprawa doktorska pani mgr inz. Kingi Marii
Jasiewicz jest spojna tematycznie i stanowi oryginalne rozwigzanie aktualnego problemu
naukowego z pogranicza fizyki materii skondensowanej i fizykochemii materialow, ktore
doczekalo si¢ takze niezaleznej pozytywnej oceny recenzentéw 4 publikacji o zasiegu
miedzynarodowym.

Pomimo dostrzezonych bledéw i brakéw, wysoko oceniam poziom naukowy
dysertacji, ktora obejmuje opracowanie bogatego zbioru dobrej jakosci wynikow,

uzyskanych dzieki opanowaniu przez p. Jasiewicz zaawansowanego, warsztatu metod



obliczeniowych, oraz zawiera ich rzeczowy dyskusje¢, wykazujaca takze obszerna wiedz¢
Doktorantki. Niniejsza rozprawa wnosi istotny i rzetelny wklad w rozpoznanie struktury
krystalicznej oraz elektronowej, a takze charakterystyk nadprzewodnictwa i
magnetyzmu w wybranych nieuporzadkowanych stopach o wysokiej entropii,
zawierajacych atomy metali przej$ciowych d-elektronowych. W mojej ocenie spelnia ona
wszystkie zaréwno iloSciowe jak i jakoSciowe ustawowe i zwyczajowe kryteria stawiane
rozprawom doktorskim w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauk
fizycznych. Tak wi¢c wnosz¢ o dopuszczenie pani mgr inz. Kingi Marii Jasiewicz

do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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