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Przedstawiona rozprawa doktorska powstata w Instytucie Fizyki Doswiadczalnej
Uniwersytetu Warszawskiego (eksternistyczne postepowanie doktorskie). Promotorem jest dr
hab. Nevill Gonzalez Szwacki (Uniwersytet Warszawski). Rozprawa przyjmuje forme zbioru
opublikowanych i powigzanych tematycznie artykutéw naukowych, spetniajgc przez to
wymagania okreslone w art. 187 ust. 3 ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie

wyzszym i naucel.

Na przedtozong rozprawe sktadaja sie 4 artykuty wspotautorskie (powotywane dalej jako
[11-[IV]) opublikowane w latach 2023-2025 w czasopismach umieszczonych na li$cie Journal
Citation Reports (uwzglednionych réwniez w wykazie o ktérym mowa w art. 186 ust. 1 ustawy
— por. komunikat Ministra Edukacji i Nauki z dnia 5 stycznia 2024 r. w sprawie wykazu czasopism
naukowych i recenzowanych materiatéow z konferencji miedzynarodowych). Catos¢ rozprawy
napisana zostata jezyku angielskim; rozprawe zaopatrzono w wymagane przez art. 187 ust. 4
ustawy streszczenie w jezyku polskim i angielskim. Jedna z publikacji jest jednoautorska i ukazata
sie w czasopismie o otwartym dostepie ACS Omega (o Impact Factorze rownym 4,3 za 2024 r.).
Pozostate 3 artykuty sg wspdtautorskie, a drugim autorem jest w kazdy przypadku Promotor
rozprawy. Jedna z prac wspotautorskich ukazata sie w czasopismie Surfaces and Interfaces (o
wysokim Impact Factorze, réwnym 6,3 za rok 2024, plasujgcym sie w pierwszym kwartylu w
zakresie nauki o materiatach) — periodyku o uznanej renomie w zakresie fizyki powierzchni.
Pozostate 2 opublikowano w czasopismie Solid State Communications (IF réwny 2,4) oraz w
czasopiSmie o otwartym dostepie Materials (IF wynoszacy 3,2). Dokonany wybdr czasopism

1t.j. Dz. U.z2024r., poz. 1571.



dobrze stuzy popularyzacji treéci uzyskanych wynikéw, zaréwno w srodowisku fizykéw, jak i w
szerszej spotecznosci zajmujacej sie naukg o powierzchni i badaniami stosowanymi.

Cel postawiony w rozprawie stanowi teoretyczne (obliczeniowe) zbadanie potencjatu
materiatdw niskowymiarowych zawierajacych bor — borofenu i borkdw metali przejsciowych —
w zakresie wykrywania i wychwytu wybranych gazéw. Doktorantka poprzedzita cykl publikacji
wstepem wyjasniajgcym cel rozprawy oraz szczeg6ty stosowanych metod badawczych i ogolng
charakterystyke analizowanych materiatéw. Oceniam zatem, ze powstata spdjna rozprawa
doktorska.

Pierwszy rozdziat rozpoczyna zreczny rys historyczny dotyczacy boru, a nastgpnie
Autorka przedstawia materialy bedace przedmiotem zainteresowania w rozprawie. Po pierwsze
dyskusja  dotyczy borofenu jako przedstawiciela ~monoatomowych  materiafow
dwuwymiarowych i jego mozliwych polimorféw. Przedstawione zostaja dos¢ szczegétowo
geometrie poszczegdlnych odmian alotropowych oraz dostepne w literaturze przewidywania
teoretyczne i doniesienia o syntezie analizowanych zwigzkéw. Dalej Autorka przechodzi do
borkéw metali przejéciowych, przede wszystkim o stechiometrii M2Ba. Zostajg naszkicowane
problemy zwigzane z ich synteza oraz spotykane struktury: rombowa i heksagonalna, a takze
podstawowe wiasciwosci oraz liczne zastosowania dyskutowanych materiatéw. Nastgpny
podrozdziat dotyczy zastosowania materiatéw dwuwymiarowych do wytwarzania czujnikow —
tu przedstawiona i oméwiona zostaje klasyfikacja odpowiednich czujnikéw, z wymienieniem
podstaw fizycznych ich funkcjonowania. Dalszy podrozdziat wprowadza pojecie krétkotrwatych
czynnikéw wptywajacych na klimat (SLCF) w postaci niebezpiecznych gazéw (mozliwosc detekcji
oraz wychwytu ktérych stanowi kluczowy przedmiot badan w rozprawie). Ostatni podrozdziat
zarysowuje ogolng strukture i zawarto$¢ rozprawy.

Rozdziat drugi wprowadzenia ma nature metodologiczng, stanowi dyskusje metod
obliczeniowych stanowigcych narzedzie badawcze i ich fizycznych aspektéw. Poczatkowo
Autorka wprowadza réwnanie Schrédingera i wyjasnia aspekty zwigzane z jego rozwigzywaniem
dla uktadéw wielu czastek. Dotyczg one przyblizenia Borna-Oppenheimera oraz metody Hartree
i Hartree-Focka, jak réwniez podejs¢ bardziej zaawansowanych. Dalej wyjasnione zostaja
fizyczne pryncypia teorii funkcjonatu gestosci (DFT) — twierdzenia lezace u jej podstaw oraz
najogdlniejszy algorytm przeprowadzania praktycznych obliczed. Kolejne rozwazania opisuja
potencjaty korelacyjno-wymienne, przyblizenie lokalnej gestosci oraz uogdinionego gradientu
oraz pewne bardziej zaawansowane metody (ktére, nawiasem moéwiac, nie s uzywane w
rozprawie). Dalej oméwiona zostaje ggstos¢ stanéw oraz analiza Badera dla fadunku, z
uzasadnieniem jej zalet i przyblizeniem stosowanych praktycznie metod obliczeniowych.
Wreszcie nastepuje do$¢ diuga dyskusja drgari uktadéw o dwdch atomach w komérce
elementarnej — relacji dyspersyjnych dla fononéw oraz metod wyznaczania tych relacji w
praktyce obliczeri opartych o dynamiczng teorig funkcjonatu gestosci. Rozwazania te stuza



analizie stabilnosci dynamicznej struktur dwuwymiarowych. Kolejny podrozdziat obszernie
dyskutuje poprawke Hubbarda i sposéb wyznaczania wartoéci parametru Hubbarda U dla
obliczen typu DFT+U. Wreszcie przedstawiony zostaje sposéb uwzglednienia w obliczeniach
oddziatywan dtugozasiegowych van der Waalsa (metoda DFT-D3) oraz okreslanie przewodnosci
wilasciwej w oparciu o réwnanie transportu Boltzmanna. KoAcowe czesici tego rozdziatu
przyblizaja czytelnikowi wielkosci fizyczne stuzace charakteryzacji procesu adsorpcji czasteczek
na powierzchni (energia adsorpcji oraz czas regeneracji, istotny dla budowy czujnikéw) oraz
sposob ilosciowego zdefiniowania transferu tadunku.

We wszystkich pracach [I]-[IV] Autorka uzywa pakietu Quantum ESPRESSO,
https://www.quantum-espresso.org/. Jest to dojrzate oprogramowanie o otwartym Zrédle,

implementujace formalizm DFT w bazie fal ptaskich, cechujace sie znaczacym stopniem
uniwersalnosci, a jego dane wyjsciowe mogg by¢ dalej przetwarzane przez liczne
wyspecjalizowane programy. Przyktadem jest tu BoltzTraP2 uiywany w obliczeniach
przewodnosci. O liczebnosci spotecznosci uzytkownikéw pakietu Quantum ESPRESSO Swiadczy
to, ze w 2024 r. osiagnat on niemal 3400 cytowan (https://atomistic.software/). Sadze, ze

zwigzty opis tego pakietu i jego cech mdgtby znaleié sie we wprowadzeniu do rozprawy,
stanowigc cenne uzupetnienie opisu metodologicznego. Sam dokonany przez Doktorantke
wybor narzedzia obliczeniowego uznaje za zdecydowanie wiaiciwy, odpowiedni z punktu
widzenia postawionych w rozprawie celéw badawczych.

Rozdziat trzeci rozprawy stanowia same publikacje Doktorantki, poprzedzone zwieztym
wprowadzeniem zbiorczym oraz osobnymi wstepami dla kazdej pracy. Zbiorcze wprowadzenie
odnosi si¢ najpierw do pojecia krotkotrwatych czynnikéw wptywajacych na klimat i roli
materiatow dwuwymiarowych w ich wykrywaniu i wychwytywaniu. Do materiatéw
wykazujacych wysoki potencjat w takim zakresie zastosowan nalezg materiaty na bazie boru: po
pierwsze sam borofen, a po drugie borki metali przej$ciowych. Wprowadzenie to do$¢ zrecznie
formutuje motywacje podjetych badan, zapowiada sekwencje poszczegdlnych prac i ich
zawarto$¢ merytoryczng oraz stawiane cele.

Pierwsza z prac Doktorantki [I], I. M. Arias-Camacho, N. Gonzalez Szwacki, Borophene
sheets as potential candidates for the detection and removal of harmful gas molecules, Solid
State Communications 401 (2025) 115905; DOI:10.1016/j.ssc.2025.115905, dotyczy potencjatu
roznych polimorféw borofenu w zakresie detekcji i wychwytu CO, CO2, NO, NO, i NH3. Przedmiot

obliczeri stanowifa najpierw stabilno$¢ réznych polimorféw borofenu: struktury plastra miodu,
pofatdowanej struktury heksagonalnej i struktury opartej na naprzemiennie utozonych
wypetnionych i pustych szesciokatach, a wiec szesciokatno-tréjkatnej (typu arkusza o); struktury
te cechuje ré6zna gestos¢ wakancji. Dla wymienionych geometrii okreslone zostaty parametry
strukturalne i energie kohezji — z konkluzjg, ze trzecia z wymienionych struktur wykazuje
najwyzszg stabilnos¢. Okreslono takze wktad orbitali o réznej symetrii do gestosci stanéw na



powierzchni Fermiego, jako ze wszystkie badane uktady majg charakter metaliczny. Dalsze
wyniki dotycza adsorpcji czasteczek na monowarstwach borofenu w réznych pozycjach o
wysokiej symetrii — okre$lono zoptymalizowane energetycznie geometrie uktadow oraz energie
adsorpcji. Dla najstabilniejszych przypadkéw zbadano czas regeneracji — istotny parametr
charakteryzujacy stosowalno$¢ danego materiatu jako bazy dla czujnika. Oszacowany czas
regeneracji dla optymalnych przypadkéw zawiera sie w przedziale od ufamka sekundy do kilku
minut (w niekorzystnych przypadkach siega lat!). Analize Autorka uzupetnia obliczeniami
transferu tadunku dla uktadu powierzchnia borofenu-zaadsorbowana molekuta (w oparciu o
tadunek Badera). Przeprowadzone zostaly réwniez interesujace obliczenia gestosci stanow z
podziatem na wkfady pochodzace od poszczegélnych orbitali, z uwzglednieniem polaryzacji
spinowej. Pozwala to zaréwno na wyciagniecie wnioskéw co do sposobu tworzenia wiazania,
jak i na refleksje dotyczaca potencjalnych wtasciwosci magnetycznych uktadu (jako ze adsorpcja
NO i NO, prowadzi do stanu podstawowego o nieznikajgcym momencie magnetycznym). Wyniki
uzupetnia obliczenie uérednionej przewodnosci w ptaszczyinie, co pozwala oszacowac potencjat
poszczegolnych badanych polimorféw w zakresie wykorzystania jako czujnika gazéw (w
przypadkach niektérych polimorféw zmiany przewodnictwa elektrycznego sa bardzo znaczace).
W ogélnosci, praca wskazuje na potencjat borofenu jako czujnika CO2 i NO, oraz materiatfu
stuzacego wychwytowi NO,. Stanowi ona staranne i systematyczne studium parametrow
borofenu z punktu widzenia jego waznych potencjalnych zastosowan. Zauwazam, ze pracy [
towarzysza materiaty uzupetniajace (Supplementary materials) dostgpne on-line na stronie
czasopisma, ktérych niestety nie reprodukowano w rozprawie (co jest czesto spotykanym
niedopatrzeniem).

Kolejna praca [ll], I. M. Arias-Camacho, N. Gonzalez Szwacki, Exploring the Structural,
Electronic, Magnetic, and Transport Properties of 2D Cr, Fe, and Zr Monoborides, Materials 16
(2023) 5104; DOI:10.3390/mal6145104, dotyczy wtasciwosci jednowarstwowych borkéw
metali przejéciowych (chromu, zelaza i cyrkonu) o strukturze heksagonalnej i rombowe;j.

Przedmiotem obliczeri staty sie na poczatku parametry geometryczne zoptymalizowanych
energetycznie struktur oraz energie kohezji i relacje dyspersyjne dla fonondw. Stwierdzono
m.in. istnienie modéw o urojonej czestosci dla struktur rombowych, przy ich braku dla form
heksagonalnych. Analiza energii modéw optycznych pozwolita wnioskowac o sile wigzan w
materiatach. Przedstawione rozwazania umozliwity oszacowanie réznych aspektéw stabilnosci
rozwazanych struktur. Dalsze obliczenia Doktorantki dotyczyty struktury elektronowej — relacji
dyspersyjnych i gestosci stanéw, w tym z podziatem na wktady poszczegdlnych orbitali. W
obliczeniach uwzgledniono polaryzacje spinowa. Sygnalnie wspomniano tez o wynikach obliczen
sktadowych tensora przewodnosci. Obecno$é orbitali d atomoéw metali przejsciowych sktania do
szerszej analizy wiasciwosci magnetycznych. Poréwnania energii catkowitej stanu o
rownoleglych i antyréwnolegtych spinach wskazaty, ze polaryzacja ferromagnetyczna
minimalizuje energie dla borku chromu (w obu polimorfach) oraz borku zelaza w strukturze
rombowe] (podczas gdy dla struktury heksagonalnej przewidywana jest nizsza energia dla



polaryzacji antyferromagnetycznej); borek cyrkonu nie wykazywat w obliczeniach tendencji do
tworzenia stanu spolaryzowanego. Wartosci temperatury krytycznej szacowane byty w oparciu
o metode pola molekularnego. Praca [ll] stanowi przede wszystkim starannie przygotowany
punkt wyjécia do dalszych rozwazari obejmujgcych jednowarstwy z zaadsorbowanymi

czagsteczkami gazéw.

Trzecia publikacja [ll], I. M. Arias-Camacho, Influence of the Hubbard U Parameter on
the Structural, Electronic, Magnetic, and Transport Properties of Cr/Fe/Zr-Based MBenes, ACS
Omega 8 (2023) 45003; DOI:10.1021/acsomega.3c06539, dedykowana jest istotnemu
zagadnieniu w ramach modelowania obliczeniowego borkéw. Mianowicie, dotyczy ona

szczegotowego sposobu uwzglednienia oddziatywania kulombowskiego dla elektronéw
obsadzajacych orbitale d metali przejsciowych w tych uktadach. Dyskusja koncentruje sie na
wyznaczeniu wartosci parametru Hubbarda U dla tych orbitali metoda odpowiedzi liniowej w
ramach perturbacyjnej teorii funkcjonatu gestosci. W tym kontekécie publikacja stanowi
bezposrednia kontynuacje pracy [ll], w ktérej nie uwzgledniano oddziatywari kulombowskich.
Drobiazgowa analiza dokonana przez Autorke pozwala okreéli¢ wartoéci U dla kazdego z
nieréwnowaznych co do pofozenia atoméw metalu przejéciowego w superkomérce, w fazach o
roznej orientacji momentu magnetycznego. Uwzglednienie energii oddziatywan kulombowskich
ma istotny wptyw jakosciowy na przewidywania dotyczace wtasciwosci badanych substancji.
Doktorantka analizuje wyniki dotyczace struktury i geometrii borkdw, a takze ich struktury
elektronowej, w tym gestosci standw, wiasciwosci magnetycznych oraz przewodnosci
elektrycznej. Uwzglednienie U w obliczeniach powoduje na przyktad, ze dla wszystkich trzech
analizowanych zwigzkéw struktura o najnizszej energii staje sie struktura heksagonalna (inaczej
niz w pracy [ll]). Niestety, dla grupy borkéw bedacych przedmiotem zainteresowan nie )
dostgpne dane eksperymentalne, pozwalajace zweryfikowaé przewidywania rozwijanego
modelu. W pracy [lll] ponownie wystepuje dyskusja magnetycznego stanu podstawowego w
borkach zelaza. Publikacja stanowi kolejny etap starannego tworzenia fundamentéw dla analizy
borkéw metali przejsciowych w kontekscie detekcji i wychwytu czasteczek gazow, drobiazgowo
prezentujac elementy warsztatu obliczeniowego.

Jak to wspomniano, prace [lI] i [Il] stanowiag swoisty wstep do pracy [IV], I. M. Arias-
Camacho, N. Gonzalez Szwacki, Exposure of MBenes to environmentally hazardous molecules,
Surfaces and Interfaces 56 (2025) 105665; DOI:10.1016/j.surfin.2024.105665, poswiecone;j
oddziatywaniu wybranych czasteczek gazéw z jednowarstwowymi borkami. Rozwazane byty

borki zelaza, chromu i cyrkonu w strukturze rombowej oraz szeroki zakres czasteczek gazéw:
CO, CO2, H20, NHs, NO2, SO, 02 i N2. Obliczenia uwzgledniaty poprawke Hubbarda na podstawie
pracy [lll], brano pod uwage takze polaryzacje magnetyczng. Zaprezentowane wyniki dotyczyty
najpierw struktur borkéw jednowarstwowych, z uwzglednieniem optymalizacji geometrii oraz
analizy struktury pasmowej czy energii kohezji, a nastepnie uktadéw z czasteczkami
zaadsorbowanymi dla 4 startowych potozert o wysokiej symetrii. Kierujagc sie algorytmem
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postepowania wypracowanym na potrzeby badaf w publikacji [1], po optymalizacji geometrii
obliczono energie adsorpcji, czas regeneracji oraz transfer tadunku na podstawie tadunku
Badera, jak réwniez sktadowe tensora przewodnosci elektrycznej. Analizowana byfa réwniez
struktura elektronowa, w tym gesto$¢ standw i wktady poszczegélnych orbitali oraz wilasciwosci
magnetyczne. Pozwolito to rozréznia¢ chemisorpcjg i fizysorpcjg oraz szacowac stabilnos¢
tworzonych uktadéw. Wyniki dotyczace energii adsorpcji starannie poréwnano z rezultatami
obecnymi w literaturze dla innych materiatéw dwuwymiarowych Esencjg rezultatow
otrzymanych w pracy jest stwierdzenie, ze wybrane badane uktady wykazujg zauwazalny
potencjat albo jako podstawa do konstrukcji czujnikow gazéw, albo w zakresie wychwytu ich
czasteczek. Niektdre z nich cechuje bowiem relatywnie krétki czas regeneracji i zauwazana
zmiana przewodno$ci po adsorpcji czasteczki gazu. Inne — znaczaca energia adsorpcji,
sugerujaca relatywna trwafos¢ ukfadu jednowarstwa-molekuta i predysponujaca taki uktad do
zastosowar w obszarze wychwytu gazéw. Praca [IV] jest staranna metodologicznie; zwraca
uwage np. umieszczenie w dodatkach wykresow prezentujacych zbieznos¢ wynikéw w funkji
parametru energii obcigcia oraz gestosci siatki punktow w przestrzeni wektora falowego. Nalezy
doceni¢ systematycznoéé i zakres przeprowadzonych tu badari obliczeniowych, dos¢
wyczerpujgco traktujgcych zaréwno badane geometrie, jak i uwzgledniajacych znaczacy
wachlarz czasteczek gazow.

Rozprawe koriczy podsumowania, rekapitulujgce uzyskane wyniki i prezentujace je z
pewnej perspektywy. Wspomniane zostajg tam raz jeszcze motywacje wyboru borkéw i
borofenu do obliczerh — wymierna stabilno$¢ tych materiatow w otoczeniu czy ich metalicznos¢
ze znaczacym przewodnictwem elektrycznym. Z drugiej strony, podkreslony zostaje deficyt
wynikéw doéwiadczalnych, jako ze wigkszos¢ uzyskanych wynikéw to przewidywania
teoretyczne niedajace sig¢ w chwili obecnej poréwnac z eksperymentem — wymagatoby to
znaczacych postepédw syntezy materiafow. Autorka wymienia takze wyzwania zwigzane z
synteza materiatéw nalezacych do badanej klasy, wspomina problemy zwigzane z deformacja
geometryczna jednowarstwy w kontekscie adsorpcji czasteczek gazéw czy tez napomyka o
wlaéciwoéciach magnetycznych. Wreszcie naszkicowane zostaja potencjalne kierunki rozwoju,
np. badania borkéw o strukturze heksagonalnej, heterostruktur czy struktur domieszkowanych
w kontekécie tematyki rozprawy. Jak stuszne zauwaza Autorka, rozprawa ta nie stanowi korica
badan, a, raczej pewien, z pewnoscig inspirujacy i starannie przygotowany, punkt wyjscia do
dalszych prac.

Powotywana w rozprawie bibliografia (nie liczac cytowan zawartych w samych pracach
[11-[1IV]) liczy 131 pozycji. Z obowiazku recenzenta zauwazam, ze s3 one niekiedy niekompletne
w zakresie podawanych danych bibliograficznych (tu zwrdce uwage np. na pozycje [34], [109]
czy zwtaszcza [119]), niekiedy rézni sie format cytowan artykutéw z czasopism (co, jak sadze,
wynika z ustawien wykorzystanego menedzera bibliografii).



Rozprawa zawiera réwniez wykaz publikacji Autorki (zaréwno wchodzgcych w skfad
rozprawy, jak i innych) oraz spis ilustracji, skrétéw i symboli (ten mogtby by¢ bardziej kompletny,
uwzgledniajgc wiecej symboli uzywanych w rozdziale 2).

Oceniam, ze wstep do rozprawy jest czytelny, wartosciowy i ma walory pedagogiczne.
Doceniam zawarte w nim dos¢ szczegétowe i wyczerpujace wyjasnienia dotyczgce obliczen
fononowych, analizy Badera tadunku czy tez podejécia DFT+U oraz DFT-D. Swiadczy to dobrze o
podstawach metodologicznych pracy i $wiadomoéci Autorki w zakresie fizyki stanowigcej
podstawg obliczen. Jezyk jest zasadniczo poprawny i tekst doé¢ dobrze sig czyta; pewne btedy
sktadniowe (np. na s. 12, 13, 14 czy 26) nie rzutujg na te ocene.

We wstepie zdarzajg sie jednak pewne usterki, ktére sygnalizuje ponizej:
We wzorze na s. 24 na N wystepuje zbedny znak réwnogci.

Wyjasnienie stowne wzoru na energie wewnetrzng (s. 24) jest nieco mylgce. Nie wyjashiono
tam réwniez przejécia od sumowania do catkowania w przestrzeni wektora falowego.

Na tej samej stronie nie zostaje wyjasniona funkcja F (mozna domniemywaé, ze chodzi o
zamiang catki po wektorze falowym na catke po energii dla dowolnej funkcji).

W czesci dotyczacej gestosci standw (rozdziat 2.2) bra kuje wyjasnienia, ze wzory pozwalajace
obliczac rézne wielkosci termodynamiczne z uzyciem gestosci stanéw pozostaja w mocy
takze dla innych relacji dyspersyjnych, niz ta dla elektronéw swobodnych, co stanowi o ich
uzytecznosci. Same wzory dla elektronéw swobodnych nie sg uzywane w rozwazaniach w
rozprawie. Przydatny bytby tu ogélny wzér na gestos¢ stanéw. Mozna by takze wspomnie¢,
jak ta wielko$¢ jest liczona numerycznie w praktycznych implementacjach obliczer DFT.

Cytowanie pozycji [103] na poczatku rozdziatu 2.4 nie jest jednoznacznie powigzane z
konkretnym fragmentem tekstu.

Nas. 41 nie jest wyjasnione znaczenie wielkoéci & oraz T,nas. 42 analogiczna uwaga dotyczy

—_

E.

Kolejnos¢ artykutdw sktadajacych sie na rozprawe jest witasciwa i logiczna, tworzg one
wraz ze wstgpem spojng cato$¢. Same publikacje oceniam jako wyczerpujaco prezentujgce
uzyskane wyniki, bez watpienia warto$ciowe, a badania obliczeniowe uwazam za starannie
przeprowadzone. Budzi moja aprobate pokazanie w osobnej publikacji pewnych szczegétow
metodologicznych, dotyczacych wartosci parametru Hubbarda i jego znaczenia dla
uzyskiwanych wynikéw, co pozwala przesledzi¢ elementy warsztatu badawczego.




Lektura publikacji sktadajacych sie na rozprawg zainspirowata mnie do przedstawienia
pewnych pytan, uwag i komentarzy, ktére wymieniam ponizej:

W pracy [l], ciekawym uzupetnieniem wynikéw mogtoby by¢ obliczenie relacji
dyspersyjnych fononéw, w celu pogtebienia analizy stabilnosci rozwazanych struktur
dwuwymiarowych.

W kontekécie pracy [I] mozna réwniez zadac pytanie, czy na podstawie wykonanych
obliczeri moina zilustrowaé, jaki jest przestrzenny rozktad namagnesowania dla przypadkow
adsorpcji NO i NO2?

Dla pracy [1] i [Il], ciekawe bytoby dokonanie obliczen sktadowych tensora przewodnosci
z uwzglednieniem spinu dla przypadkow wykazujacych niezerowy catkowity moment
magnetyczny, co mogtoby mie¢ znaczenie w kontekécie zastosowan spintronicznych.

Przy okazji analizy wynikéw dotyczacych czasu regeneracji w pracy [I] i [IV] nasuwa sig
refleksja, ze czas ten jest liczony w ramach uproszczonego modelu ze stafa czestoscia przejscia
10%2 s, natomiast doskonalszy model wymagatby bardziej rozbudowanego formalizmu (por.
obliczenia przedstawione w pracy M. J. Szary, Acta Materialia 274 (2024) 120016;
DOI:10.1016/j.actamat.2024.120016) — co zresztg Autorka sama przyznaje w rozdziale 2.8.2.
Jest to powszechnie stosowane podejscie, ale stuzy raczej oszacowaniu czasu regeneraciji.

Wartoéciowy parametr przy analizie zachowania czujnikéw opartych na zmianach oporu
elektrycznego stanowi czufo$¢ wyrazona jako stosunek zmiany oporu pod wptywem adsorpcji
gazu do oporu uktadu bez obecnosci gazu (wyrazony w procentach). Bytoby dogodnie, gdyby
takie wartoéci zostaty podane dla danych z publikacji [17i[Iv].

W kontekécie obliczed wykonanych w pracach [I] i [IV], nasuwa mi sie pytanie, czy na
podstawie posiadanych danych mozna by wyznaczy¢ elektryczny moment dipolowy uktadow z
zaadsorbowanymi czasteczkami gazow?

Jednym z mozliwych fizycznych mechanizméw dziatania czujnikow gazu jest zmiana
pracy wyjécia materiatu (por. np. A. Oprea iin., Sensors and Actuators B: Chemical 142 (2009)
470; DOI:10.1016/j.snb.2009.06.043). W powiazaniu z poprzednim komentarzem, wzbudza
moja ciekawo$¢, czy na podstawie biezacych wynikéw mozna by okresli¢ zmiany pracy wyjscia

zachodzace pod wptywem adsorpcji czasteczek gazu (tutaj zachodzace w nanoskali)?

Badane uktady molekut zaadsorbowanych na jednowarstwach borkéw metali
przejéciowych badz borofenu odpowiadaty do$¢ sporym koncentracjom na powierzchni.
Nasuwa sie refleksja, ze wartosciowe bytoby zbadanie obliczeniowe wiekszych superkomorek

co



z zaadsorbowanymi pojedynczymi molekutami, aby modelowaé przypadki o nizszej
koncentraciji. To jednak wymagatoby wiekszych naktadéw obliczeniowych.

Do nieco obszerniejszych refleksji moze pobudza¢ kwestia wynikéw dotyczacych
wiasciwosci magnetycznych, raportowanych w pracach [II] i [lll]. Rozwazania dotyczace
temperatury krytycznej potencjalnego stanu uporzadkowanego magnetycznie w wybranych
borkach metali przejsciowych pozostaja niejako na uboczu gtéwnych rozwazan w rozprawie,
uzyskanych w zwigzku ze sformutowanym celem. Stanowig jednak potencjalnie interesujgcy
komponent wynikéw, powiazany z potencjatem zastosowan spintronicznych tych materiatow
niskowymiarowych. Warto tu zauwazy¢ przede wszystkim, ze pojawianie sie dtugozasiegowego
uporzadkowania magnetycznego w uktadach dwuwymiarowych zalezy od obecnogci anizotropii
odziatywari magnetycznych w przestrzeni spinu oraz anizotropii jednojonowej, jako ze
izotropowy model Heisenberga w ukfadzie dwuwymiarowym nie wykazuje uporzadkowania na
podstawie twierdzenia Mermina-Wagnera (zob. np. Y. Hou, R. Wu, Advanced Functional
Materials 2025, DOI:10.1002/adfm.202509453). Powszechnie stosowana metoda pola
molekularnego nie jest czuta na anizotropie oddziatywania i pozwala wyznaczy¢ wartosé
temperatury krytycznej w kazdym przypadku - takze takim, kiedy rzeczywisty system w ogole
nie bedzie wykazywat uporzadkowania. Umieszczone w pracy [lIl] stwierdzenie, iz metoda pola
molekularnego przeszacowuje temperature krytyczng o okoto 20% lub wiecej, podane za pracy
X.Jiang iin., Applied Physics Reviews 8 (2021) 031305; DOI:10.1063/5.0039979, nie wyczerpuje
zatem niedoskonatosci tej metody, a przewidywane w niektdrych przypadkach w pracy [ll]
niezwykle wysokie wartosci temperatury krytycznej (>2000 K) Swiadcza o uproszczeniach

stosowanego modelu. Realistyczne przewidywanie temperatur krytycznych dla nowych
magnetykow dwuwymiarowych stanowi wazne zagadnienie badawcze [por. np. praca X. Lu i
in., Physical Review B 100 (2019) 205409; DOI:10.1103/PhysRevB.100.205409]. Typowe
podejécie do wyznaczania temperatury krytycznej jest oparte na wyznaczeniu najpierw

parametrow hamiltonianu typu Heisenberga (catek wymiany i parametru anizotropii), a
nastepnie jego analizie termodynamicznej. Pojawia sie takze kwestia catek wymiany dla dalszych
sgsiadow, ktorych oszacowanie numeryczne wymagatoby jednak rozwazania wiekszych
superkomorek (por. praca 1. Ozdemir i in., Physical Review B 103 (2021) 144424;
DOI:10.1103/PhysRevB.103.144424 powotywana w rozprawie). Mogtoby by¢ tez wskazane
zbadanie szerszej gamy struktur antyferromagnetycznych mozliwych w badanych geometriach

(z uzyciem wiekszych superkomérek, a wiec bardziej wymagajgcych obliczeniowo), zob. np.
podejscie w pracy |. Ozdemir i in, Journal of Physics: Condensed Matter 31 (2019) 505401;
DOI:10.1088/1361-648X/ab3d1d. Warto tu, z drugiej strony, wspomnie¢ o obecnych w
literaturze dyskusjach dotyczacych zachowania uktadéw ptaskich o skoczonych rozmiarach i

wiasciwoéciach magnetycznych opartych na uporzadkowaniach krotkiego zasiegu (zob. S.
Jenkinsiin., Nature Communications 13 (2022) 6917; DOIl:https://doi.org/10.1038/s41467-022-
34389-0).

9



Podsumowujac doé¢é rozbudowany komentarz dotyczacy kwestii  wtasciwosci
magnetycznych, podkreslam, ze zainicjowane badania obliczeniowe tego zagadnienia mogtyby
by¢ z powodzeniem kontynuowane w ramach bardziej rozwinigtego formalizmu i
kompletniejszych modeli — stanowia dobry punkt wyjécia do takich prac. Podane w rozprawie
oszacowania temperatury krytycznej nalezy traktowac jako jakoéciowa wskazéwke co do tego,
5e niektére badane borki moga wykazywaé interesujgce wtasciwosci. Celem mojego komentarza
jest tu ukazanie zfozonosci analizowanego zagadnienia.

Chciatbym zaznaczy¢, ze wymienione uwagi dotyczace wstgpu do publikacji, jak réwniez
pytania i komentarze nasuwajace si¢ W nawigzaniu do publikacji cyklu, nie umniejszaja mojej
pozytywnej oceny merytorycznej dotyczacej przedstawionej rozprawy i wartosci
opublikowanych wynikéw.

Poza samymi pracami skfadajacymi sie na rozprawg doktorska, Kandydatka posiada
réwniez inny dorobek publikacyjny. Zalicza sie do niego praca |. M. Arias-Camacho, A. M. Ledn,
J. Mejia-Lépez, Tailoring Electronic Properties on Bi,0,Se under Surface Modification and
Magnetic Doping, The Journal of Physical Chemistry C 128 (2024) 2577;
DOI:10.1021/acs.jpcc.3c04836, stanowiaca interesujace i staranne obliczeniowe studium

modyfikowalnosci wtasciwosci monowarstwowego Bi,O,Se. Warto podkresli¢, ze Doktorantka
jest tu na pierwszym miejscu na liscie autoréw i jest autorem korespondujacym; prace
wykonano w ramach grantu ANID/FONDECYT N 1210193 (Pontificia Universidad Catdlica de
Chile w Santiago). Oprécz tego, Kandydatka jest wspotautorka artykutu A. Araya-Barr, G. Garcia,
I. Arias-Camacho, C. Espinoza, Byeong-Joo Lee, E. Ramos-Moore, Second nearest neighbor
modified embedded atom method interatomic potentials for TiC«Ni-x ternary systems,
Computational Materials Science 231 (2024) 112615; DOI:10.1016/j.commatsci.2023.112615.
W pracy tej sparametryzowano potencjat stanowiacy fundament metody 2NN MEAM (second

nearest neighbor modified embedded atom method) implementowalnej w ramach obliczen
dynamiki molekularnej. Pozwala to na prowadzenie obliczen wiasciwosci stopéw potréjnych Ti-
C-N. Obie te publikacje ukazaty si¢ w dobrych czasopismach i stanowig wartosciowe
wzbogacenie dorobku.

Zauwazam, ze Doktorantka wykazata pewng aktywnos¢ w zakresie prezentacji i dyskus;ji
wynikéw. Przedstawiata mianowicie swoje wyniki w formie referatu ustnego na konferencji
Graphene 2024 w Madrycie oraz posteréw podczas International School & Conference on the
Physics of Semiconductors "Jaszowiec” w 2023 i 2024 . Dodatkowo, wygtosita rowniez referat
na Seminarium "Modeling of Complex Systems" na Wydziale Fizyki UW w 2024 r.

Podjeta w ramach rozprawy tematyka badawcza dotyczy modelowania nowoczesnych i
jeszcze nieprzebadanych gruntownie materiatéw dwuwymiarowych. Cechuje sig sporym



znaczeniem z punktu widzenia aplikacyjnego, jako ze poszukiwanie materiatéw mogacych stuzy¢
wykrywaniu lub absorpcji wybranych gazéw ma duze znaczenie praktyczne. Borofen stat sie
dotychczas tematem blisko 1500 publikacji (Scopus). Ponadto, zwraca uwage, ze jest on obecnie
uwazany za bardzo dobrze rokujacy materiat w obszarze projektowania czujnikéw gazu:
swiadczy o tym chociazby publikacja J. Casanova-Chafer, Roadmap for Borophene Gas Sensors,
ACS Sensors 10 (2025) 76; DOI:10.1021/acssensors.4c03164 czy tez N. Sarma i in., ACS Sensors
10 (2025) 622; DOI:10.1021/acssensors.4c03289 (nb. zacytowanie tych prac we wprowadzeniu
do rozprawy bytoby wartosciowe). Dwuwymiarowe borki metali przejsciowych stanowig
rowniez wielce obiecujacy przedmiot badan, ktérych intensywnos¢ nabiera obecnie rozpedu
(zob. w tym kontekscie np. V. G. Nair i in., Advanced Materials 34 (2022) 2108840;
DOI:10.1002/adma.202108840); tacznie tematyki tej dotyczyto okoto 250 dotychczasowych
publikacji, z wyraznie rosnacg ich liczbg co roku. Wybrany przez Doktorantke obszar dociekan

plasuje sie zatem ws$réd nowoczesnych trendéw badawczych dotyczacych nieprzebadanych
jeszcze wszechstronnie materiatéw dwuwymiarowych o wysokim potencjale zastosowan w
istotnych dziedzinach. Uzyskanie wynikéw poprzedzit staranny dobdr metod, przedstawione
rezultaty majg dos¢ kompleksowy charakter i mogg inspirowaé dalsze prace, wskazujgc ich
kierunki. Stanowia zatem rozwigzanie postawionego problemu naukowego w ramach
wybranego zakresu metod badawczych.

Na podstawie przedtozonej rozprawy uwazam, ze Doktorantka jest kompetentng
uzytkowniczka oprogramowania stuzgcego obliczeniom opartym na formalizmie DFT, majaca
swiadomos¢ réznorodnych aspektéw fizycznych tych obliczen i gotowa starannie dobiera¢ ich
metody. Opanowany warsztat naukowy pozwala jej uzyskiwac interesujgce i wartoéciowe
wyniki w szybko sie rozwijajacych obszarach teorii fazy skondensowanej o istotnym znaczeniu
aplikacyjnym. Umiejetnos¢ przeprowadzenia szerokiego wachlarza obliczer; dotyczacych wielu
aspektow badanych materiatéw i analizy uzyskanych wynikoéw z pewnoscig dobrze $wiadczy o
jej potencjale naukowym.

Podsumowujac, jednoznacznie stwierdzam, ze przedstawiona przez Panig mgr Isabel
Arias-Camacho rozprawa p.t. Effects of the adsorption of harmful gas molecules on boron-
based materials stanowi oryginalne rozwigzanie problemu naukowego. Rozprawa ta
prezentuje ogdlng wiedze teoretyczng Kandydatki w dyscyplinie nauki fizyczne oraz dowodzi
umiejetnosci samodzielnego prowadzenia przez nig pracy naukowej w tym zakresie. Spetnia
zatem wszystkie wymagania stawiane przez ustawe z dn. 18 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (okreslone przez art. 187 ustawy). Wnosze zatem do Komisji Doktorskiej
powotanej przez Rade Naukowa Dyscypliny Nauki Fizyczne w Uniwersytecie Warszawskim o
dopuszczenie Pani mgr Isabel Arias-Camacho do dalszych etapéw postepowania w sprawie
nadania stopnia doktora w dyscyplinie nauki fizyczne, w tym do obrony rozprawy doktorskiej.
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