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Recenzja pracy doktorskiej mgr Magdaleny Popielskiej "Uniaxial Magne-
tic Anisotropy in Diluted Magnetic Semiconductor (Ga,Mn)As".

Recenzowana praca doktorska zostala wykonana w Instytucie Fizyki Teoretycznej
Uniwersytetu Warszawskiego pod kierunkiem prof. dr hab. Jacka Majewskiego. Po-
$wigcona jest ona problemowi anizotropii jednoosiowej wystepujacej w (GaMn)As,
a w szczegllnodci przyczynom pojawiania sie tej anizotropii.

Problem anizotropii magnetycznej jest niezwykle wazny zaréwno z punktu widzenia
badan podstawowych jak i kreacji i zastosowari w praktyce nowych materialéow elek-
tronicznych. Dlatego podjecie tej tematyki przez mgr Magdalene Popielsks uwazam
za gleboko uzasadnione.

Praca sklada sie z siedmiu rozdzialow.

Rozdzial 1 to krotki wstep do spintroniki, intensywnie rozwijanej od kilkunastu
lat dziedziny fizyki ciala stalego. Przedstawiony jest rowniez plan dalszej czeSci
pracy doktorskiej.

Wyniki przedstawione w pracy otrzymane zostaly przy pomocy metod ab initio.
Dlatego, w Rozdziale 2 Autorka omawia metode funkcjonatu gestosci, poczynajac
od podstawowych idei, a koriczac na uogoélnieniach relatywistycznych. Oméwione sa
pseudopotencjaly, zar6wno nierelatywistyczne jak i ich uogélnienia uwzgledniajace
oddzialywanie spin — orbita. Przedstawione sg rowniez podstawy niekolinearnego
magnetyzmu i podejécia LDA+U. Rozdzial 2 oczywiscie nie jest kompletnym pod-
recznikiem metody funkcjonatu gestosci, natomiast zawiera bardzo rozwiniety zbior
odno$nikéw literaturowych i moze by¢ z cala pewnoscia polecony jako krotki prze-
wodnik po tej metodzie.

Wszystkie obliczenia przedstawione w pracy zostaly wykonane dla konkretnego ma-
teriatu, a mianowicie dla arsenku galu z manganem, (GaMn)As. W Rozdziale
3 Autorka rozpoczynajac od podstawowych informacji na temat czystego GaAs,
struktury krystalicznej, symetrii czy konfiguracji elektronowych atomow tworza-
cych krysztal omawia nastepnie znane z literatury modele jonu manganu w GaAs.
To co jest moim zdaniem niezwykle wazne w tym Rozdziale, to zwr6cenie uwagi
na znane z eksperymentu silne relacje pomiedzy wlasnosciami konkretnego krysz-
talu a procesem technologicznym, ktory doprowadzil do jego powstania. Autorka
omawia réwniez pochodzenie magnetyzmu, w szczegélnosci krotko przedstawia po-
dejscie oparte na modelu Zenera, bedace obecnie podstawowym opisem wlasnosci



magnetycznych pétprzewodnikéw potmagnetycznych. W Rozdziale 3 Autorka pracy
przedstawia rowniez zasadniczy problem, ktéry doprowadzil do podjecia tematyki
rozprawy, a mianowicie problem istnienia anizotropii magnetycznej w ptaszczyznie
(001). Nieréwnowaznos¢, ze wzgledu na wlasnoscl magnetyczne, kierunkéw [110]
i [110] zostala potwierdzona w wielu eksperymentach, natomiast z teorii symetrii
jednoznacznie wynika, ze taka nierownowaznoéé nie powinna by¢ obserwowana.

W 2012 roku w Physical Review Letters ukazala sie praca, w ktorej mgr Magdalena
Popielska jest pierwszym autorem. W pracy tej zostala przedstawiona koncepcja,
zgodnie z ktora przyczyna nierdwnowaznodel kierunkéw [110] i {110] jest nieprzypad-
kowy rozklad jonéw manganu w sieci krystalicznej, W trakcie procesu wzrostu na
powierzchni krysztalu potozenie dimeru zlozonego z dwdch jondéw manganu beda-
cych najblizszymi sasiadami w kierunku [110] jest z energetycznego punktu widzenia
daleko bardziej korzystne niz ich ulozenie w kierunku [110]. Dlatego liczba dime-
réw w ultozonych kierunku [110] jest wigksza niz w kierunku [110] co prowadzi do
anizotropii magnetycznej w plaszezygnie (001). Tak jak rozumiem, zasadniczym
wkiadem mgr Magdaleny Popielskiej w wyzej wymieniong prace bylo uzasadnienie
tego pomystu przy pomocy obliczen z picrwszych zasad.

Przedstawione we wspomnianym artykule wyniki stanowia jedynie niewielks czesé
Rozdzialu 4. W rozdziale tym uwzglednione zostaly rekonstrukcje powierzchni w
trakcie wzrostu i dla kazdego przypadku zostala przeprowadzona szczegbltowa ana-
liza zaleznosci energetycznych dla réznych polozen pary jondw manganu. We wszyst-
kich przypadkach dokonano réwniez obliczen przewidujacych stan podstawowy takiej
pary, jezeli chodzi o jego wlasnosgci magnetyczne — ferromagnetyczne lub antyferro-
magnetyczne ustawienie spinéw. Ponadto Autorka przeprowadzila poréwnania wy-
nikéw przy pomocy funkcjonaléw LDA i LDA4U, a takze przeanalizowata wplyw
optymalizacji geometrycznej krysztatu. Rozdzial 4 stanowi niewatpliwie olbrzymi
zbior wynikow jak rowniez material do dalszych mozliwych analiz.

Jedyna uwage jaka mam, to brak podstawowych danych, jezeli chodzi o zastosowane
pseudopotencjaly. Z notki na stronie 20 wynika, ze pseudopotencjaly zostaly utwo-
rzone przez Autorke pracy przy pomocy programu ld1l.x, a na stronie 48 jest jedno
zdanie o kryterium akceptacji danego pseudopotencjatu. Jednozdaniowa informacja
0 wygenerowaniu pseudopotencjalow przez Autorke jest jeszcze na stronie 103 w
Rozdziale 5. Brak dodatkowych danych wejsciowych do programu ld1l.x uniemozli-
wia, przynajmniej w miare szybkie, powtérzenie wynikéw zawartych w pracy.

Rozdzial 5 podwiecony jest anizotropii magnetycznej w objetosciowych krysztalach
arsenku galu z manganem, przy czym gléwny nacisk jest polozony na wyjasnie-
nie anizotropii w plaszczyznie (001). Podstaws rozwazan sg wyniki Rozdziatu 4,
czyl preferencia okre§lonego kierunku dimerdow par jonéw manganu na powierzchni
rosngcego krysztatu, co skutkuje pésniej brakiem idealnej symetrii T, w krysztale
objetodciowym. Autorka pracy koncentruje sig¢ na obliczeniach dla dwéch rodzajow
par w superkomorce 2 x 2 x 2, ktére powinny dawaé¢ wktad do wyrazéw o symetrii
Cay. W dalszej czesci Rozdzialu analizowany jest wplyw naprezen na stale anizo-
tropil magnetyczne;j.



Niestety, nie jest dla mnie jasne pojecie réwnowaznosci par jonéw manganu, o kto-
rym Autorka pisze w podrozdziale 5.4. Rozumiem, ze z punktu widzenia symetrii T}
trzy pary skladajace si¢ z atomu centralnego i najblizszych sasiadéw umieszczonych
w plaszczyznach (100), (010) i (001) sa réwnowazne. Natomiast w danym proble-
mie oprocz potozenia atomoéw w przestrzeni dochodzi dodatkowy istotny element, a
mianowicie kierunek spinu, i takie trzy pary daja catkowicie rézne wyniki dla ener-
gil anizotropii magnetycznej jako funkcji kierunku spinu. Rozumiem, ze Autorka
ograniczyta si¢ do rozpatrzenia jedynie takich konfiguracji par jonéw manganu, dla
ktorych symetrig krysztatu jest Cs,, czyli obserwowana w eksperymencie. Uwazam
jednak, ze ten punkt wymaga wyjasnienia lub dalszej pracy. Pominieta jest rowniez
analiza czlonéw czwartego rzedu w anizotropii magnetycznej, mimo ze wzory 5.5
sugeruja uwzglednienie tych wyrazéw.

Rozdzial 6 to krotkie podsumowanie najwazniejszych wynikéw pracy, a w Rozdziale
7 przedstawione sa propozycje dalszych mozliwych badan.

Przedstawiona praca zawiera rowniez dwa dodatki, w ktorych dyskutowane sg tech-
niczne aspekty przeprowadzanych obliczenn. W szczegolnosci pokazujg one, ze kazdy
wynik numeryczny przedstawiony w pracy moze by¢ traktowany z duza doza zaufa-
nia, poniewaz zostal on poprzedzony gleboka analizg zbieznosci, ktora powinna by¢
zawsze wykonywana przy tego rodzaju obliczeniach.

Czes¢ wynikéw pracy doktorskiej zostala juz opublikowana. To co oprocz otrzy-
manych wynikéow, zastuguje moim zdaniem na szczegdlne podkreslenie to olbrzymi
spis literatury. Dzieki temu praca moze stuzyé jako swego rodzaju opracowanie wy-
cinka problemu anizotropii magnetycznej, a nie tylko jako zbiér pewnych nowych
wynikow.

Praca zawiera drobne btedy redakcyjne. Na przyktad, we wzorze 2.39 brakuje litery
[, nad wzorem 3.2 zamiast numeru odnosnika jest znak zapytania, w trzeciej linijce
na stronie 111 jest K2 zamiast K1. Nalezy jednak podkresli¢, ze jako caloéé¢ roz-
prawa jest przygotowana na bardzo wysokim poziomie. Widaé¢ bardzo duzy naklad
pracy Autorki w jej przygotowanie pod wzgledem redakcyjnym.

Uwazam, ze recenzowana praca spelnia wszystkie warunki stawiane pracom dok-

torskim i wnioskuje o dopuszczenie mgr Magdaleny Popielskiej do dalszych etapow
przewodu doktorskiego.
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