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Recenzja rozprawy doktorskiej pani mgr Magdaleny Popielskiej

Rozprawa doktorska pani mgr Magdaleny Popielskiej zatytutowana jest "Uniaxial
magnetic anisotropy in diluted magnetic semiconductors (Ga,Mn)As". Zawiera 153
stron tekstu podzielonego na siedem rozdziatéw, dwa uzupetnienia, spis osiggnie¢
autorki oraz spis literatury. Dziesie¢ stron poprzedzajgcych tekst gtoéwny to spis
tresci, spis rysunkow, streszczenie i podziekowania. Praca doktorska napisana jest w
jezyku angielskim. Praca zostata wykonana pod opiekg naukowa prof. dr hab. Jacka
Majewskiego w Instytucie Fizyki Teoretycznej, Wydziatu Fizyki Uniwersytetu
Warszawskiego. Pani Popielska jest wspétautorkg 9 publikacji naukowych, wyniki
swoich badan prezentowata na 8 konferencjach miedzynarodowych jako doniesienia
ustne i na 9 konferencjach jako prezentacje w formie plakatu.

Rozdziat pierwszy "Introduction" powiecony jest krotkiemu wprowadzeniu do
zagadnienia spintroniki - historii oraz znaczenia we wspotczesnej nauce i elektronice.
W dalszej czesci tego rozdziatu autorka zarysowywuje plan rozprawy doktorskiej i
gtéwne cele pracy.

W rozdziale drugim zatytutowanym "Basic theoretical background" przedstawione sa
metody obliczeniowe stosowane w badaniach w tej rozprawie. Autorka opisuje
podstawy teorii funkcjonatu gestosci i jej relatywistyczne uogolnienie, zagadnienie
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wyboru bazy funkcji, w ktérej problem jest rozwigzywany, metode pseudopotencjatu.
Pod koniec pani mgr. Popielska opisuje zagadnienie niekolinearnego magnetyzmu i
metody jego badania. Rozdziat ten zamyka dyskusja metody LDA+U, czyli
przyblizenia lokalnej gestosci do funkcjonatu gestoéci oraz wyjécie poza to
przyblizenie poprzez uwzglednienie lokalnej energii oddzialywania U, tzw. wyraz
Hubbarda. W rozwazaniach uwzglednia mozliwos¢ spinowej polaryzacii.

Rozdziat trzeci "(Ga,Mn)As material" opisuje glowne wiasnosci arsenku galu
domieszkowanego manganem. Jest to kanoniczny ukiad z klasy rozcienczonych
poiprzewodnikéw magnetycznych. Autorka omawia przypuszczalne mechanizmy
prowadzace do magnetyzmu (uporzadkowania ferromagnetycznego) w tych
materiatach. W dalszej czesci koncentruje sie na anizotropii magnetycznej w tych
uktadach. Szczegdlowo  opisuje rodzaje  anizotropii  obserwowane w
do$wiadczeniach. Rozdziat ten zamyka dyskusja oddzialywania spin-orbita jako
zrodta anizotropii w polaryzacji spinowe] poprzez sprzezenie z siecig
krystalograficzna.

Wyniki pracy doktorskiej, stanowigce jej zasadnicze tezy, prezentowane sg w
rozdziale czwartym i piatym. Rozdziat czwarty "Surface calculations” poswigcony jest
anizotropii powierzchniowej i obliczeniom stuzgcym wyjasnieniu  struktury
powierzchni (GaMn)As. Poczatkowo autorka opisuje obecnag wiedze na temat
rekonstrukcji powierzchni (GaMn)As z teoretyczno-obliczeniowego punktu widzenia i
z punktu widzenia wynikéw doswiadczalnych. Dalej mgr Popielska przedstawia
podstawowe wzory z termodynamiki, ktére w potaczeniu z rachunkami w ramach
teorii funkcjonatu gestosci pozwalaja na okre$lenie stabilno$ci danej rekonstrukcji
powierzchni. Metody obliczeniowe i modele powierzchni sa prezentowane w dalszej
czesci. Podrozdziat czwarty zawiera diugie i szczegdlowe przedstawienie wynikéw
obliczenn dla réznych konfiguracii Mn i As na powierzchni poiprzewodnika.
Przedstawione sg rozne warianty rekonstrukcji powierzchni oraz magnetyczne
wiasnosci powierzchni. Na bazie tych wynikdw w kolejnym podrozdziale autorka
wycigga wnioski na temat fizyki magnetyzmu na powierzchni (GaMn)As. Do
najwazniejszych wynikow tej czesci rozprawy nalezy zaliczy¢ stwierdzenie, ze
energia uktadu silnie zalezy od potozenia, orientacji i odlegiosci pomiedzy atomami
manganu w parach manganowych podstawianych w podsieci galowej na powierzchni
(001) potprzewodnika GaAs odbudowanych na rézne sposoby. Najbardziej
energetycznie stabilna konfiguracja jest wtedy gdy atomy manganu tworza dimery
bedac wzgledem siebie w pozycjach najblizszych sgsiadéw. Ta obserwacja nie
zalezy od sposobu rekonstrukcji powierzchni, w ramach rekonstrukcji studiowanych
w tej rozprawie. Autorka pokazata, ze istniejg jedynie dwie nierédwnowazne orientacje
krystalograficzne dimerow Mn, tj. [110] i [1-10]. Maia one rozng energie catkowitg. W
przypadkach (2x1) i beta(2x4) rekonstrukcji dimery Mn ustawiaja sie wzdiuz Kierunku
[110]. Dla rekonstrukcji (1x1) i beta2(2x4) kierunek [1-10] jest bardzie] stabilny dla
ustawiania sie dimerdw Mn. Pokazano takze, Zze kierunek ustawienia sie dimeréw ma
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wplyw na rodzaj mechanizmu prowadzacego do magnetyzmu. Dimery w Kierunku
[110] wykazujg uporzadkowanie ferromagnetycze spinow, ktdry mozna wyjasni¢ w
ramach hipotezy dziurowego przenoszenia ferromagnetycznego oddziatywania.
Ustawienie dimeréw Mn w kierunku [1-10] preferuje uporzgdkowanie
antyferromagnetyczne spindw, co jest zgodne z regufa
Goodenough'a-Kanamori-Andersona.

Rozdziat piaty rozprawy doktorskiej przedstawia obliczenia dotyczace anizotropii
magnetyczne] w objetosciowym poiprzewodniku (GaMn)As. Rozdziat ten otwiera
przeglad obecnego stanu wiedzy teoretycznej i doswiadczalnej na ten temat .
Nastepnie omawiane sg mechanizmy prowadzgce do famania kubicznej symetrii
krysztatu. Dalsze rozdzialy wprowadzajg state anizotropii w funkcjonale Landaua dla
magnetyzaciji korzystajac z regut symetrii oraz przedstawiona jest metoda
samozgodnego wyznaczania energii anizotropii. W kolicowej czeSci energia
magnetyczna anizotropii jest zaprezentowana oraz rozwazania na temat zmiany
magnetycznej anizotropii poprzez mechaniczne naprgzenia w uktadzie. Rozdziat ten
zamykaja konkluzje i pordéwnanie teorii z doswiadczeniem. Do najwazniejszych
wynikéw tego rozdziatu nalezg: wybiércze utozenie atomdw manganu, tj. dimerow
Mn, na powierzchni decyduje o tamaniu symetrii w ukiadzie objetosciowym,
magnetycznych anizotropiach w ptaszczyznie i poza ptaszczyznami. Pozwala to
wnioskowaé, ze proces wazrostu epitaksjalnego jest decydujgcy na wiasnosci
(GaMn)As i krysztat w pewien sposob "pamieta” swoja historie wzrostu. Okazuje sie
takze, ze wielko$¢ anizotropii magnetyczne] przewidywanej teoretycznie jest o rzgd
wielkosci wieksza niz faktycznie obserwowana w eksperymentach. Sugeruje to, ze
obsadzanie preferowanych pozycji przez dimery Mn jest czesciowe po procesie
catkowitego wzrostu. Dalej autorka wnioskuje, ze zmiana warunkéw wzrostu moze
by¢ uzyta jako metoda zmiany kierunku fatwej osi namagnesowania. Zauwaza takze,
Ze zmniejszanie grubosci prébki {film) powoduje, ze anizotropia powierzchniowa i
warstwowa staje sie dominujgca, nawet przy przypadkowym rozmieszczeniu jonéw
manganu. Obliczenia pokazujg takze, ze nie jest mozliwa zasadnicza modyfikacja
anizotropii magnetycznej poprzez cisnienie hydrostatyczne w zakresach osigganych
eksperymentalnie.

Rozprawe zamykaja podsumowania i omowienie nierozwiazanych probleméw na
przysziosé. Wydaje sie, ze mozliwosci obliczeniowe dostepne w zespole prof.
J.Majewskiego pozwola niebawem na ich rozwigzanie. Spis literatury zawiera
rekordowa liczbe 225 prac.

Rozprawa zawiera wiele mocnych stron. Jest napisana bardzo szczegodiowo,
rzetelnie | moze stanowi¢ zrodio informacji dla badaczy podobnych probleméw.
Metody stosowane przez autorke naleza do dobrze ugruntowanych, kody programoéw
sa w powszechnym uzyciu i zostaly wielokroinie przetestowane. Wszystkie podjete
badania byly silnie motywowane sytuacia doswiadczalng. Autorka caty czas
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poréwnuje swoje wyniki z eksperymentem lub wyciaga wnioski natury
eksperymentalnej. Strona redakcyjna pracy jest bardzo dobra, praca zawiera
prezentacje wynikéw w postaci wykreséw, diagraméw, tabel, oraz przestrzennych
wizualizacji badanych struktur. Bardzo dobrym pomystem bylo umieszczenie
cytowanych prac w dwoch kolumnach oraz podanie stron, gdzie dana praca jest
cytowana. Najwazniejszym jednak jest fakt, ze otrzymane wyniki sg nowatorskie,
wazne dla tematyki i pomocne dla $rodowiska fizykéw badajacych (GaMn)As.

Do stabych stron musze zaliczy¢ zupetny brak spéjnosci w sposobie wprowadzania i
uzywania skrétéw na oznaczanie diugich angielskich nazw. Liczba skrétow jest
ogromna, np. na pierwszych trzech stronach wstepu czytelnik jest bombardowany 12
nowymi oznaczeniami na specyficzne nazwy angielskie. W innych miejscach skroty
pojawiaja sie wczesniej niz ich definicja podana kilka stron pézniej, lub sg
wprowadzane wiele razy. Brakuje tez indeksu skrétéw. Z naukowego punktu
widzenia brakuje mi dyskusji i poréwnania wynikéw z zastosowaniem réznych
schematéw wprowadzania tzw. poprawki od podwdjnego liczenia energii (double
counting corrections) w metodzie LDA+U. Jak wiemy z badan w ramach LDA
potaczonych z teorig dynamicznego pola $redniego sposéb korekcji podwdjnego
liczenia energii nie jest jednoznaczny i rézne schematy moga prowadzi¢ do fizycznie
roznych wynikow.

Podsumowujgc, praca zawiera nowe wyniki naukowe, cze$ciowo opublikowane w
pracy w Physical Review Letters oraz w pracy konferencyjnej, i spetnia wszystkie
formalne i zwyczajowe wymagania potrzebne do otrzymania tytutu naukowego

doktora nauk fizycznych. Dlatego wnioskuje o nadanie Pani mgr Magdalenie
Popielskiej tytutu doktora.
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