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Recenzja w postepowaniu habilitacyjnym Pana dra Michala Antkowiaka
osiagniecia pt. ,Modelowanie i symulacje nanomagnetykow molekularnych o réznych
topologiach oddzialywan i wartoSciach spinu”

Przedmiotem niniejszej oceny jest przedstawione przez dra Michala Antkowiaka jego habilitacyjne osiaggnigcie
naukowe w zwigzku z postgpowaniem w sprawie nadania stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie nauk
$cistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki fizyczne. Recenzj¢ sporzadzono na podstawie wniosku
procedowanego zgodnie z art. 221 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce.
Réwnoczes$nie o$§wiadczam o braku jakichkolwiek zaleznosci, ktore moglyby wptynaé na obiektywno$¢ mojej
oceny.

Przebieg pracy naukowej

Pan dr Michal Antkowiak ukonczyt studia magisterskie na Wydziale Fizyki Uniwersytetu im.
Adama Mickiewicza w Poznaniu, w 2006 roku 1 uzyskal tytul magistra informatyki
(specjalnos¢ Informatyka Stosowana). W tym samym roku, w ramach wyjazdu na stypendium
Socrates-Erasmus, uzyskal tytutl magistra informatyki na Uniwersytecie w Umea (Szwecja).
Studia doktoranckie odbyt w latach 2007-2013 na Wydziale Fizyki UAM. W trakcie studiéw
w 2011 roku odbyt trzymiesigczny staz naukowy w Instytucie Fizyki i Chemii Materiatlowej w
Strasburgu (Uniwersytet w Strasburgu/CNRS) pod kierunkiem prof. Marca Drillona. Staz
zostal zrealizowany w ramach stypendium z programu ,,UAM: Unikatowy Absolwent =
Mozliwo$ci”. W czasie studiow doktoranckich otrzymal naukowe nagrody Rektora UAM w
201012012 oraz stypendium naukowe w okresie 2010-2012.

W 2013 roku uzyskat stopien doktora nauk fizycznych na podstawie rozprawy doktorskiej pt.
,»Analiza numeryczna wlasno$ci magnetycznych wielocentrowych klastréw molekularnych”,
ktérej promotorem byl prof. dr hab. Grzegorz Kamieniarz. W tym samym roku dr M.
Antkowiak zostal zatrudniony na Wydziale Fizyki UAM. Przez caly okres swojej pracy
naukowej zajmuje si¢ tematyka zwigzang z molekularnym magnetyzmem w uktadach
topologicznych.

Ocena osiagniecia habilitacyjnego

Do ocenianego osiaggniecia naukowego wskazanego we wniosku dr M. Antkowiaka pt.
,2Modelowanie 1 symulacje nanomagnetykéw molekularnych o r6znych topologiach
oddzialywan i warto$ciach spinu” wchodza: (A) cykl dziesieciu wieloautorskich artykulow
naukowych oraz (B) osiagnigcie technologiczne w postaci wlasnego oprogramowania pt.
clique, ktore dotyczy modelowania i symulacji magnetycznych uktadéw molekularnych o
roéznej topologii.

Wstep. Tematyka realizowana przez Habilitanta jest niezwykle interesujaca oraz dynamicznie
si¢ rozwija zwlaszcza w ostatniej dekadzie. Jednym z powodow szerokiego zainteresowania sg
nowe wytwarzania syntetycznych nanouktadéw molekularnych, w ktérych mozna wprowadza¢
zmiany topologii. Uklady te sa fascynujace pod wzglegdem badania oddziatywania
pojedynczych spinow w zakresie uporzadkowania oraz splatania, jak rowniez oddziatlywania z
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impulsami promieniowania laserowego, pradu spolaryzowanego spinowo, pola magnetycznego
i elektrycznego. Bogactwo réznych geometrii i konfiguracji molekut pozwala na sterowanie
tadunkiem topologicznym, oddziatywaniem spinowym i orbitalnym w celu weryfikacji nowych
zjawisk fizyki kwantowej. Ponadto uktady molekularne umozliwiajace sterowanie kierunkiem
spinu oraz stanem kwantowym, kryja w sobie olbrzymie mozliwos$ci wykorzystania ich do
przetwarzania informacji w komputerach kwantowych. Jedna z wielu zalet magnesow
molekularnych jest ich rozmaita skalowalno$¢ oraz mozliwo$¢ ,,zaprogramowania” praktycznie
dowolnych konfiguracji spinowych, ktére s trudne do uzyskania w strukturach materii ciata
statego. Postgp technologii syntezy takich materialdéw rowniez wymaga zrozumienia fizyki
procesow oddziatywania spinéw pojedynczych molekut uwzgledniajac anizotropowy wktad
jednojonowy. Pod tym wzgledem rozw6j metod modelowania jest niezwykle wazny na etapie
projektowania i eksperymentalnej weryfikacji wlasciwos$ci takich uktadow.

Dr M. Antkowiak w zasadzie od poczatku swojej kariery naukowej skupit si¢ na teoretycznych
aspektach oddziatywan w magnetycznych uktadach molekularnych, przeprowadzajac
symulacje numeryczne oraz poroéwnujac uzyskane wyniki z molekularnymi zwigzkami
badanymi eksperymentalnie. Niewatpliwie w tym przypadku istotny byt warsztat
programistyczny, ktéry zostat zainicjowany i1 opracowany przez Habilitanta.

A. Cykl autorskich publikacji. Oceng dorobku habilitacyjnego zaczne od cyklu wieloautorskich
publikacji [A1-A10] powigzanych tematycznie. Te artykuly zostaly opublikowane w
rozpoznawanych migdzynarodowo bardzo dobrych i dobrych czasopismach: Journal of
Physical Chemistry C (IF=3.9), dwie prace w Physical Review B (IF=3.7), Journal of Chemical
Theory and Computation (IF=5.8), dwie prace w Dalton Transactions (IF=4), trzy prace w
Journal of Magnetism and Magnetic Materials (IF=2.7) oraz rozdzial w monografii - Lecture
Notes in Computer Science (brak IF). Wymienione wyzej wspolczynniki czasopism impact
factor (IF) dotycza 2024 roku. W trzech pracach Habilitant jest pierwszym autorem (w tym w
dwoch w zestawieniu alfabetycznym), w czterech jest drugim autorem i w dwoch jest ostatnim
autorem (ze ztamanym porzadkiem alfabetycznym).

Jak okres$la Habilitant cykl dziesigciu publikacji nalezaloby podzieli¢ tematycznie na dwie
czedci zawierajace wyltacznie prace teoretyczne modelowanych ukladow [A1,A2,A5] oraz
teoretycznie-eksperymentalne badania bazujace na rzeczywistych uktadach [A3,A4,A6-A10].
W mojej ocenie ta sugestia jest nieistotna. Przedstawiony cykl publikacji dotyczy badan
magnetycznych uktadow molekularnych o r6éznej topologii w geometrii pier§cieni, pierscieni
centrosymetrycznych oraz tancuchéw koordynacyjnych. Po zapoznaniu si¢ z wymienionymi
publikacjami, moge z pelnym przekonaniem stwierdzi¢, ze caty cykl prac jest monotematyczny,
tak jak zostato to zatytutowane we wniosku habilitacyjnym.

W pracy [A1l] wyniki modelowania oraz symulacje numeryczne uktadow nanomagnesow z
nieparzystg liczba spindéw sprzezonych antyferromagnetycznie. Analizowane w publikacji
geometrie pierscieni pozwolity zaobserwowac efekt frustracji magnetycznej. Tak jak zostato to
zaprezentowane, modyfikacja wigzan wprowadza zmiany w energii sekwencji stanéw
podstawowych. Autorzy publikacji zaobserwowali w tych ukladach wystepowanie
uporzadkowania poziomoéw energii Lieba-Mattisa (LM). Jak podano we wnioskach pracy,
zaproponowane modele umozliwiaja znalezienie nowych stanéw uporzadkowania spinowego
w syntetycznych magnetykach molekularnych. Kontynuacja tych badan zostata przedstawiona
w pracach [A2,A5]. Dodatkowo uwzgledniono efekt symetrii poprzez modyfikacj¢ liczby
wigzan na wzor wprowadzenia defektow. Te zmiany wywieraja wptyw na oddziatywanie oraz
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uporzadkowanie spindw i1 w rezultacie obnizaja poziomy energetyczne LM. Niezwykle
cickawym rezultatem byta weryfikacja poprzednich wynikéw modelowania na uktadach
rzeczywistych bazujacych na jonach Mn [A3]. Wyniki modelowania zostaty zweryfikowane
eksperymentalnie wyznaczajac podatno$¢ magnetyczng w funkcji pola magnetycznego i
temperatury. Syntezowane zwiazki, jak zaznaczaja autorzy publikacji, stanowig przyktad
dwudzielnych uktadéow spinowych, dla ktérych mozna uzyska¢ struktur¢ najnizszych
poziomow energetycznych LM.

W pracy [A4] zaprezentowano wyniki syntezowanych zwigzkéw zawierajacych jony z grupy
3d-4f. Zaro6wno moment spinowy oraz moment orbitalny wybranych metali ma istotny wptyw
na uporzadkowanie magnetyczne, a w konsekwencji zaproponowane zwiazki wykazuja szereg
interesujacych wiasciwosci magnetycznych. Obecnos¢ jonow Co, ze wzgledu na ich silny
wklad anizotropowy, pozwala uzyskaé silne oddzialywanie spinowo-orbitalne w uktadzie
uporzadkowanym antyferromagnetycznie. Podobna koncepcja dotyczyla syntezowania
dimer6éw Ni-Ln, gdzie Ln = Eu, Gd, Tb, Dy, Ho [A8]. W celu zrozumienia zjawisk w uktadach
syntezowanych przeprowadzono symulacje numeryczne, ktorych wyniki potwierdzity
charakter obserwowanych sprze¢zen. Ponadto obliczenia struktur energetycznych oraz energii
aktywacji wykazaty dla zwigzku Ni-Dy przerwe pomiedzy poziomami w stanie podstawowym.
Praca [A6] poswiecona byta modelowaniu pierScieni przy zastosowaniu jondéw Cr z
odpowiednimi domieszkami. Do opisu wiasciwos$ci uktadu zaproponowano model Heisenberga
uwzgledniajacy anizotropi¢ w przybliZzeniu jednojonowym oraz zawierajacy anizotropi¢ energii
wymiany. To podej$cie pozwolito wyjasni¢ zaleznoséci energetycznych widm elektronowego
rezonansu paramagnetycznego oraz mikroskopowy charakter zjawisk.

W pracy [A7] zostaly omdéwione uktady molekul zawierajace jony Cr oraz hererometaliczne
zwigzki Gr-Ni oraz Cr-Zn. Analiza parametrow sprzezen umozliwita poréwnanie struktur
energetycznych do wynikdéw eksperymentalnych. Autorzy tej pracy zademonstrowali model
zawierajagcy Hamiltonian spinowy, ktory pozwala na uzyskanie, w wyniku dopasowania,
bardzo dobrej zgodnosci z pomiarami podatnos$ci magnetycznej oraz struktury energetyczne;.
W teoretycznych pracach [A9,A10] badano uktady o r6znej topologii oraz uktady sfrustrowane
zawierajace jony Cr. Opisujac wyniki w zawartosci Hamiltonianu uwzgledniono anizotropi¢
jednojonowa. Uzupehliajac wyniki symulacji DFT uzyskano wystarczajaca zgodno$¢ z
eksperymentem (pomiar magnetyzacji, podatnosci magnetycznej). Jednoczesnie
zademonstrowano w zwigzkach Ni-Cr schodkowy charakter struktury spinu dla stanu
podstawowego w funkcji parametru sprzgzen (zgodnie z twierdzeniem LM). Wyniki
modelowania molekularnych uktadéw spinowych o r6znej topologii i réznym uporzadkowaniu
(ferro- 1 antyferromagnetycznym) oraz stanem spinowym sugeruja, ze istnieje mozliwo$¢ ich
zastosowania w budowie procesorow kwantowych.

B. Osiggniecie technologiczne. Drugie osiagnigcie wymienione we wniosku dotyczy
autorskiego oprogramowania o nazwie clique do modelowania oraz symulacji numerycznych
dowolnej geometrii magnetycznych uktadow molekularnych. Oprogramowanie stworzono pod
katem zastosowania w duzych superkomputerach ze wzglgdu na obliczenia réwnolegle.
Oprogramowanie zostalo opisane w publikacji nr 5 (lista dodatkowych publikacji
wymienionych w wykazie osiggnie¢ w p.2.2, pelny tekst publikacji znajduje si¢ w zatgczniku
nr 5 na str. 90). Oprogramowanie opiera sig na metodzie diagonalizacji w Srodowisku obliczen
réwnoleglych, co umozliwia przeprowadzanie symulacji numerycznych dla bardziej ztozonych
uktadow molekularnych czasteczek redukujac czas symulacji. Jak podaje Habilitant,

3



zoptymalizowano algorytm diagonalizacji oraz zastgpiono tworzenie macierzy czasochtonnym
iloczynem tensorowym poprzez wykorzystanie map elementow niezerowych. Przedstawiona
metoda badan pozwolita na skrocenie czasu obliczen nawet o dwa rzedy wielkosci w stosunku
do badan z wykorzystaniem dotychczasowych algorytmow.

Uwagi krytyczne. Przy ocenie wkladu Habilitanta w powstanie cyklu monotematycznych
wieloautorskich publikacji mam kilka uwag. Jedna z nich dotyczy okres§lenia wiodacego
wkladu Habilitanta w powstanie poszczegolnych publikacji [A1-A10]. Zwyczajowo pierwsza
pozycja autora w spisie wspotautoréw ze zlamanym porzadkiem alfabetycznym, a zarazem
wskazanie autora jako korespondencyjnego, jednoznacznie sugeruje o jego wiodacej roli w
powstanie pracy. Podczas recenzji tego wniosku zauwazytem, iz tylko w jednej publikacji [A9]
z dziecigciu, habilitant wystepuje jako autor korespondencyjny. Ponadto, zaledwie w trzech
pracach jest on pierwszym autorem, natomiast w dwoch z nich wystepuje raczej ze wzgledu na
kolejnos¢ alfabetyczng. Analizujac deklaracje Habilitanta o wktadzie wlasnym do kazdej
publikacji oraz o$wiadczenia wspotautorow odnosz¢ wrazenie, ze Habilitant przyczynit si¢
glownie do obliczen numerycznych oraz modelowania uktadow molekularnych. Jak podaje
Habilitant we wszystkich publikacjach jego wktad polega na ,,udziale w tworzeniu koncepcji
pracy”. W mojej opinii nie jest to wystarczajacym okresleniem, jak dla autora wiodacego we
wniosku habilitacyjnym. Jednocze$nie z o$wiadczen wspotautoréw wynika, ze jedynie w
publikacji [A3] trzech z szeSciu wspotautoréw okresla swoj wktad na poziomie ok. 55-60%. W
zwigzku z tym wktad Habilitanta w powstanie tej publikacji jest zdecydowanie ponizej 50%. Z
innych o$wiadczen moge wywnioskowaé, ze wklad w powstanie pozostatych dziewieciu
publikacji z cyklu jest rowniez w okolicach 50% lub mniejszy. Na przyktad z tekstu publikacji
[A8] wynika, ze wktad trzech autoréw podano jako réwny, co moze sugerowac, ze wktad
Habilitanta jest na poziomie ok. 33%. Jednak nie mam watpliwosci, ze Habilitant miat wiodacy
wklad w przeprowadzenie symulacji numerycznych w oparciu o wlasny program do
modelowania magnetycznych uktadéw molekularnych.

Kolejna uwaga jest zwigzana z wyodrebnieniem osobnej kategorii osiagniecia, ktéra dotyczy
autorskiego oprogramowania clique, jako osiagnigcia technologicznego (art. 219 ust. 1. pkt 2¢
Ustawy). Z przedstawionego przez Habilitanta opisu nie wida¢ tzw. skladnika
technologicznego, czyli nie mozna okre$li¢ jaka technologia (mam tu na mysh
programistyczna) zostala opracowana. Takze nie ma informacji o wdrozeniu tego
oprogramowania. Nie podano czy zostalo stworzone oprogramowanie, czy algorytmy lub
metody wykorzystane przy tworzeniu oprogramowania zostalty skomercjalizowane czy tez
zaimplementowane w grupach niepowigzanych z autorem lub np. zostata udostgpniona licencja
na wykorzystanie oprogramowania.

W mojej opinii jest to bardzo specjalistyczne oprogramowanie do modelowania uktadow
molekularnych, ktore jest wykorzystane do symulacji na superkomputerach ze wzgledu na
zapotrzebowanie duzych mocy obliczeniowych z uwagi na ztozonos$¢ uktadu molekut oraz ich
oddziatywania na poziomie spinowym. Tym niemniej, faktem jest, ze wylacznym autorem
oprogramowania jest Habilitant, a podstawowe skladniki i mozliwosci zostaly opisane w
publikacji nr 5 (z listy dodatkowych publikacji wymienionych w Wykazie osiagni¢¢ w p.2.2,
peiny tekst znajduje si¢ w zataczniku nr 5 na str. 90). Pozytywnie odbieram fakt, ze Habilitant
jest pierwszym i wiodacym autorem sposrdd trzech autoréw tej publikacji. Ponadto, jak podaje
Habilitant, w dziewigciu [A1-A9] z dziesigciu publikacjach z listy stanowigcej cykl



monotematyczny, jego autorskie oprogramowanie byto wykorzystane do uzyskania wynikow
modelowania na podstawie symulacji numerycznych.

Ocena pozostalego dorobku naukowego i aktywnosci naukowo-dydaktycznej

Aktywnos¢ publikacyjna po doktoracie. Pozytywnie oceniam dorobek publikacyjny oraz
aktywno$¢ naukowa w okresie po uzyskaniu stopnia doktora. Poza lista wybranych 10 prac
habilitacyjnych, Habilitant w tym okresie byt wspotautorem 13 prac naukowych (np. trzy
publikacje w Phys. Rev. B), w tym 6 monografii (wszystkie wydawnictwa ,,Springer”). Lacznie
na moment ztozenia wniosku habilitacyjnego posiada w swoim dorobku 32 prace (w tym 9 prac
opublikowano przed doktoratem).

W okresie po uzyskaniu stopnia doktora zaprezentowal na konferencjach krajowych i
migdzynarodowych 3 referaty na zaproszenie, 7 referatéw zgloszonych oraz 6 prezentacji w
formie plakatu. Oprocz tego wyglosit 2 wyklady na seminariach w Instytucie Fizyki Jadrowej
PAN oraz na Wydziale Chemii Uniwersytetu w Barcelonie.

W latach 2013-2023 bral udzial w szkotach oraz szkoleniach zawodowych podnoszac swoje
kwalifikacje w osrodkach krajowych (Gdansk’2022, Biatystok’2019, Krakoéw’2015) oraz
zagranicznych (Niemcy’2022, Japonia’2019). W tym okresie rowniez uczestniczytl w pracach
komitetéw organizacyjnych trzech konferencji (XXI Minisympozjum Fizyki Statystycznej,
Poznan’2016; The International Conference “Simulations of Functional Materials”
Ciazen’2022; 4th International Conference on Parallel Processing & Applied Mathematics
Gdansk’2022).

W celu podania ilosciowej aktywnosci publikacyjnej, przytocze dane bibliometryczne
Habilitanta. Wedtug wniosku jego prace byty cytowane 354 razy (dane z bazy Web of Science
z dnia 17.07.2023), w tym 231 razy bez uwzglednienia autocytowan, a indeks Hirscha osiggnat
warto$¢ 10. W mojej opinii jest to dobry wynik na obecnym etapie kariery naukowe;.

Wspotpraca migdzynarodowa. Nalezy podkresli¢c widoczng aktywno$¢ Habilitanta w zakresie
wspoOlpracy migdzynarodowej. Mozna to zauwazy¢ na podstawie o§wiadczen wspodtautorow z
o$rodkow zagranicznych dotyczacych wktadu w publikacje habilitacyjne [A4, A6-A8]. Poza
tym do wniosku Habilitant dotaczyt potwierdzenia prowadzonej wspdlpracy z grupami
zagranicznymi z Instytutu Maxa Plancka w Dreznie, Uniwersytetu w Manchesterze oraz
Instytutu Weizmanna. Na szczegdlng uwage zastuguje trzymiesi¢czny zagraniczny staz w 2023
roku w grupie prof. Aromi z Uniwersytetu w Barcelonie. Jak podaje Habilitant wspotpraca z ta
grupa zostala nawigzana w celu przeprowadzenia modelowania syntetyzowanych uktadow
molekularnych zawierajacych jony ziem rzadkich.

Udziat w realizacji projektow badawczych. W okresie przed uzyskaniem stopnia doktora
Habilitant uczestniczyt jako wykonawca oraz gtéwny wykonawca w projektach badawczych
(gtownie finansowanych przez MNiSW), europejskim projekcie NoE MAGMANet oraz kilku
lokalnych projektach "obliczeniowych”. Po uzyskaniu stopnia doktora Habilitant jedynie
zrealizowat w 2022 roku dzialanie naukowe w ramach MINIATURA 6 NCN ($rodki na staz
naukowy). Natomiast nie jest to projekt badawczy, jak podano we wniosku.

Aktywnos¢  dydaktyczna oraz popularyzatorska. Habilitant w okresie swojej pracy na
Wydziatach: Fizyki, Chemii, Matematyki i Informatyki, Nauk Geograficznych i Geologicznych
UAM prowadzit zaje¢cia dydaktyczne ze studentami oraz zaj¢cia dla studentow zagranicznych

5



UAM. Sa to m.in. wyktady z ,, Teorii informacji i kodowania”, ,,Algorytmy i struktura danych”,
,Fizyka przetwarzania dzwigku” oraz ,,Sztuczna inteligencja”. Oprdcz tego realizowat
¢wiczenia oraz zajgcia laboratoryjne z fizyki oraz z przedmiotéw bloku informatycznego.
Dziwnie wyglada wypunktowanie przez Habilitanta w postaci osiggnigcia, okreslonego jako
opracowanie sylabusow. Uwazam, ze nalezy to do obowigzkow kazdego nauczyciela
akademickiego.

Habilitant ma widoczny udzial w promowaniu mlodej kadry jako promotor jednej pracy
magisterskiej oraz, co jest o wiele bardziej istotne udzial promotora pomocniczego w
przewodzie doktorskim.

Habilitant aktywnie uczestniczy roéwniez w popularyzacji nauki, prezentuje wyktady w ramach
Poznanskiego Festiwalu Nauki i Sztuki (gtownie w okresie przed doktoratem) oraz bierze
udziat w akcjach promocyjnych organizowanych na Wydziale Fizyki UAM.

Podsumowanie

Habilitacyjny dorobek naukowy dr Michala Antkowiaka moge oceni¢ jako dobry. Cykl
publikacji habilitacyjnych jest monotematyczny, a prace zostaly opublikowane w dobrych i
bardzo dobrych czasopismach, ale nie wybitnych. Trudno bylo wywnioskowaé z
przedstawionej dokumentacji o wiodgcym charakterze udziatu w publikacjach habilitacyjnych.
Natomiast po zapoznaniu si¢ z pelnymi tekstami publikacji moge wywnioskowac, ze jest on
wiodgcym autorem oraz inicjatorem prac zwigzanych z modelowaniem i1 symulacjami
numerycznymi magnetycznych uktadow molekularnych. Pozytywnie oceniam to, ze Habilitant
jest autorem oryginalnego oprogramowania do modelowania uktadow molekularnych. Program
ten byt podstawowym narzgdziem umozliwiajacym uzyskanie wynikéw symulacji oraz
wyjasnienie eksperymentdw w uktadach syntezowanych, ktore zostaty opracowane w ramach
wspOlpracy migdzynarodowej. Bardzo dobrze oceniam dziatalno§¢ dydaktyczng i
popularyzatorska.

W mojej opinii, przedstawione osiagniecie naukowe jest wystarczajace, zatem spelnia
wymagania stawiane przed kandydatami do stopnia doktora habilitowanego w dziedzinie
nauk Scistych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki fizyczne, zawarte w art. 219 Ustawy
Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 r. W zwiazku z tym wnioskuj¢
o przyjecie rozprawy habilitacyjnej dr Michala Antkowiaka i wnioskuj¢ o dopuszczenie
do dalszych etapow przewodu habilitacyjnego.
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