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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Isabel Marii Arias-Camacho zatytutowanej ,Effects of the
adsorption of harmful gas molecules on boron-based materials”

Oceniana rozprawa napisana zostata pod kierunkiem prof. dr hab. dr hab. Nevilla Gonzaleza
Szwackiego w Instytucie Fizyki Doswiadczalnej, Wydziatu Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego. Praca
doktorska przedstawia wyniki badani teoretycznych materiatéw dwuwymiarowych na bazie boru
domieszkowanych metalami przejsciowymi w kontekscie ich oddziatywania z matymi czasteczkami w
szczegolnosci szkodliwymi gazami. Przeprowadzono obliczenia dedykowanymi metodami funkcjonatu
gestosci oraz wnikliwg analize rezultatéw. Pokazano miedzy innymi, ze  adsorpcja szkodliwych
czasteczek gazu (CO, CO2, NO, NO2 i NH3) wptywa na wiasciwoéci strukturalne, elektronowe i
magnetyczne badanych borofendéw o strukturze a-sheet, heksagonalnej pofatdowanej i typu plastra
miodu. W szczegblnosci pokazano, ze transfer tadunku miedzy czasteczkami a strukturg 2D
destabilizuje wigzania, co powoduje, ze bor tworzy z sgsiadami hybrydyzacje sp® zamiast sp?, co
prowadzi do silnego wigzania z adsorbatem, w tym wypadku czgsteczkami gazéw. Z kolei obliczenia
dla dwuwymiarowych uktadéw MBenes , gdzie to metale przejéciowe, nie tylko wskazaty te uktady
jako adsorbenty szkodliwych gazéw, ale tez potwierdzity ich zduzg wytrzymato$é strukturalng, dobre
przewodnictwo elektryczne a ‘uzyskane momenty magnetyczne wskazujg na ich mozliwe
zastosowania w wysokotemperaturowej spintronice.  Wszystkie otrzymane wyniki sg bardzo
wartosciowe z punktu widzenia potencjalnych zastosowan oraz planowania eksperymentu. Nalezy
tez podkresli¢, ze badane uktady dwuwymiarowe w tym poliformy borofenu oraz Mbenes, sg ciggle
mato poznane, pomimo ich potencjalnych zastosowan w nanotechnologii jako alternatywy dla
uktadéw grafenowych.

Dlatego tez tematyka rozprawy jest jak najbardziej aktualna a badania niezmiernie wazne i pozadane
zarowno od strony poznawczej jak i potencjalny:h aplikacji.
Rozprawa doktorska magister Isabel Marii Arias-Camacho napisana zostata w jezyku
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prezentowanych zagadnien. Na prace skladajg sie cztery publikacje zaprezentowane i omdwione w
rozdziale trzecim.
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Kazda z tych prac jest poprzedzona wstepem omavwiajgcym gtdwne cele i wyniki prezentowane w
publikacjach. Catosciowe podsumowanie wynikdw a takze potencjalne zastosowanie uzyskanych
wynikéw oraz dalsze plany badawcze przedstawiono w rozdziale IV.

Praca doktorska rozpoczyna sie krotkim wprowadzeniem do tematyki badan, uzasadniajgcym
zaréwno podjecie badan jak i wybdr odpowiednich narzedzi teoretycznych. We wprowadzeniu
prezentowane sg tez mozliwe wykorzystania ap!ikacyjne wynikéw badan. We wstepie sprecyzowano
tez cel badan i ich zakres.

Dalsza cze$¢ to rozdziat zawierajgcy opis podstawowych metod wykorzystywanych w pracy, przyjetg
metodologie badan oraz podstawowe definicje i pojecia niezbedne do zrozumienia prezentowanych
w dalszej czesci obliczen i wynikow. W pierv&sze} czesci tego rozdziatu przedstawiono zaréwno
rownanie Schrodingera i kilka przyblizonych metod jego fozwiqzania, jak i metody teorii funkcjonatu
gestosci (DFT), wspomniano o metodzie funkeji Greena i réwnaniach Bethe-Salpeter. Kolejna czgs$¢
omawia metody i zagadnienia zwigzane scisle z przeprowadzonymi obliczeniami w ramach teorii ciata
stalego w tym model Hubbarda, poprawki dyspersyine w metodzie DFT, czy przewodnictwo
elektronowe i réwnanie transportu Boltzmanna. Niestety ten rozdziat jest bardzo nieréwny w swojej
jakosci. Jego pierwsza cze$¢ obejmujgca réwnanie Schrédingera, opis metody Hartree-Focka oraz
wprowadzenie do metod DFT jest bardzo powierzchowna i czesto nieprecyzyjna i w sumie moglaby
zostaé zastgpiona krétkim paragrafem bez szczeegé%éw, co pozwolitoby unikng¢ ogdlnosci i
powierzchownodci opisu i kilku btedéw merytorycrnych, ktérych z premedytacja nie wymieniam.
Niemniej, druga czes$é rozdziatu ,metodologicznego” zaciera zte wrazenie z jej pierwszej czedci i
opisuje juz konkretne warianty metod obliczeniowych uzytych w badaniach. W tym miejscu chce
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wynikdw jest poprawny pod wzgledem merytorycznym i jakosciowo bardzo warto$ciowy. Imponujgcy
jest tez wysitek wiozony w przygotowanie i wykonanie obliczen a takze szczegétowa analize
rezultatéw. Od strony technicznej, jezykowej i ¢o najwaZiniejsze merytorycznej praca napisana jest w
sposéb zadowalajgcy. Cheiatbym w tym miejscu zapytaé o kilka aspektéw zwigzanych z recenzowana
praca.

e Autorka zaréwno we wstepie jak i podsumowaniu wskazuje na potencjalne zastosowania
badanych ukfadéw w wysokotemperaturowej spintronice. Czy mozna wskazac na konkretne
przyktady zastosowan i wiarygodnie okredlic ich mozliwoéé zastosowania w
wysokotemperaturowej spintronice?

e Czy badano zaleznos¢ wynikéw korcowych od uzytych w obliczeniach funkcjonatow DFT (w
pracy wykorzystywano gtownie PBE)?

¢ Dlaczego w obliczeniach DFT (LDA, GGA) konieczne jest uzycie poprawek dyspersyjnych do
opisu oddzialywan stabych typu Van der Waalsa?

W podsumowaniu pragne stwierdzi¢, iz recenzowang rozprawe doktorskg mgr Isabel Marii
Arias-Camacho oceniam bardzo pozytywnie. Padjety przez doktorantke program badawczy dotyczy
waznej tematyki o duzym znaczeniu poznawczym i mozliwosciach aplikacyjnych. Przedstawiony w
pracy opis badan teoretycznych nad dwuwymiarowymi materialami na bazie boru oraz ich
oddziatywaniem z matymi czgsteczkami, pokazujacy wptyw adsorpcji na wtasciwosci fizykochemiczne
tych uktadow jest bardzo wartosciowy i zaawansowany metodologicznie.

Mgr Isabel Maria Arias-Camacho wykazata sie duzg wiedza ogdlng oraz biegloécig w
wykorzystaniu zaawansowanych metod obliczeniowych, narzedzi teoretycznych, w tym programéw
komputerowych, oraz przeprowadzania wnikliwej analizy i opracowania otrzymanych wynikéw.
Swiadczy to o umiejetnosci doktorantki do efektywnego prowadzenia pracy naukowej. Bardzo
waznym jest tez aspekt powiazania obliczen z eksperymentem zaréwno na etapie jego interpretacji
jak i planowania badan eksperymentalnych oraz potencjat wdrozeniowy otrzymanych wynikéw.

W mojej ocenie ilos¢ i jakos¢ otrzymanych wynikéw opublikowanych w renomowanych
czasopismach w zupetnosci spetnia wymagania stawiane rozprawom doktorskim. Nie mam wiec
watpliwosci, ze rozprawa magister Isabel Marii Arias-Camacho spetnia warunki i wymagania stawiane

rozprawom doktorskim i wnosze o dopuszczenie jej autorki do kolejnych etapéw przewodu
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doktorskiego.



