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Ocena rozprawy habilitacyjnej pt.
Modelowanie i symulacje nanomagnetykéw molekularnych o réznych
topologiach oddziatywan i wartosciach spinu
oraz dorobku naukowego dr. Michata Antkowiaka

Przedstawione do oceny osiggnigcie habilitacyjne to cykl dziesigciu artykutdw naukowych
opublikowanych w latach 2015-2023 przez wydawnictwa American Physical Society (USA),
Royal Society of Chemistry (Anglia), Elsevier (Holandia), American Chemical Society
Publications (USA) oraz Springer Verlag (Niemcy). Cykl opisuje miedzy innymi wyniki
badan numerycznych nanoskopowych uktadéw molekularnych charakteryzujacych sie
znaczng lokalizacja spinu atomowego. Cykl powyzszy jest uzupeliony osiggnieciem
technologicznym polegajacym na opracowaniu oprogramowania stuzacego do Sciskej
diagonalizacji Hamiltonianéw definiowanych przez uzytkownika oddziatywujacych uktadéw
spinowych i dopuszczajacego rézne wartosci zmiennych spinowych.

Oceniane publikacje sa powiazane tematycznie przez zastosowana bogata metodologie
badawcza obejmujacg Scisty numeryczng diagonalizacje kwantowych Hamiltoniandw
dostosowanych do kontekstu fizycznego, obliczenia metodami DFT oraz perturbacyjne i
numeryczne podejscie zastosowane w rozszerzonym wielo-oribtalnym modelu Hubbarda.
Powyzsze techniki obliczeniowe umozliwiaja wglad w kwantowa strukture stanéw
energetycznych badanych ukladéw, oszacowanie parametréw modeléw opisujacych
oddzialywanie wymienne pomiedzy spinami, oddziatywanie z zewnetrznym polem
magnetycznym oraz lokalng anizotropi¢ magnetyczng w oparciu o dane eksperymentalne dla
podatnoéci magnetycznej oraz namagnesowania. Szczegblowa znajomosé spektrum
energetycznego w zaleznosci od konfiguracji oddzialywan wymiennych uktadu jest niezwykle
cennym atrybutem tych badan umozliwiajacym racjonalizacj¢ fazy projektowej nowych
uktadéw molekularnych o pozadanych wiasno$ciach fizycznych. Stad wynika istotna wartoéé
uzyskanych wynikéw w kontekscie aktualnych prac badawczych podejmowanych w ramach
magnetyzmu molekularnego.

Zastosowana metodologia badawcza pozwolita na dokonanie szeregu odkry¢ naukowych.
Analiza antyferromagnetycznych pierécieni z pojedynczym  defektem sprzezenia
przedstawiona w publikacji [Al] wykazata wystepowanie uniwersalnego ciagu stanéw
podstawowych oraz tak zwanego uporzadkowania pozioméw Lieba-Mattisa. Ponadto,
dyskusja efektéw frustracji w kontekscie dwudzielnosci oddziatywujacych uktadéw
spinowych wskazata, ze analogiczne uporzadkowanie moze pojawi¢ sic w ukladach o
topologii pierscieni centrowanych. Te ostatnie ukfady byly analizowane w pracach [A2,A5],
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w ktérych stwierdzono, ze pierscienie o niedwudzielnej strukturze oddziatywan dziedzicza
konsekwencje twierdzenia Lieba-Mattisa swoich dwudzielnych archetypdw. Praca [A3], w
ktorej wykonano modelowanie i analizg wiasnosci termodynamicznych dwoch
czterojonowych klastrow bazujacych na jonach manganu: Mn"sMn™ i Mn',Mn'",
dostarczyla eksperymentalnej weryfikacji twierdzenia Lieba-Mattisa. Ciekawym wnioskiem z
tych badan jest mozliwo$¢ istnienia uktadu opartego na jonach manganu z relatywnie wigksza
przerwa energetyczng oddzielajaca stan podstawowy o spinie 1/2 od stanéw wzbudzonych, co
jest istotne z punktu widzenia technologii konstrukcji kubitéw. W pracy [A4], raportujacej
synteze grupy zwiazkéw zawierajacych jony kobaltu i wybranych lantanowcow, wykazano,
ze sprzezenia pomiedzy jonami metali maja charakter antyferromagnetyczny, z wyjatkiem
zwiazku zawierajacego gadolin, dla ktérego w niskich temperaturach potwierdzono obecnos¢
sprzezenia ferromagnetycznego. Obliczenia oparte o technike $cistej diagonalizacji
przedstawione w pracy [A8] pozwolily na znalezienie najlepszego dopasowania dla
temperaturowej zaleznosci podatnosci magnetycznej i namagnesowania w funkcji
zewnetrznego pola magnetycznego i okreslenie charakteru sprzezenia wymiennego dla
kolejnych zwigzkéw zawierajacych jony ziem rzadkich oraz jon Ni(Il) w postaci tancuchow
koordynacyjnych sktadajacych si¢ z dimeréw Ni-Ln, gdzie Ln = Eu, Gd, Tb, Dy, Ho. W
pracy [A6] znajdziemy kolejny ciekawy przyklad modelowania uktadéw kwantowych
poprzez bezposrednie dopasowanie przerw energetycznych pomiedzy kilkoma najnizszymi
poziomami zaobserwowanymi w eksperymencie EPR dla molekul pierscieniowych
zawierajacych siedem jonéw chromu z jednojonowa domieszka kadmu, niklu lub manganu.
Uzyskane w ten sposéb parametry modelu pozwolity na iloSciowy opis pomiarow
magnetycznych. Wykazano przy tym, ze model uwzgledniajacy anizotropi¢ wymienng oraz
anizotropie lokalng jest wystarczajacy do opisu widm energetycznych EPR i INS molekut z
rodziny Crs. Kolejna praca [A7] zawiera wyniki obliczenh metoda DFT dla zwiazkéw z tej
samej rodziny. Wyznaczenie widm energetycznych i przebiegu temperaturowej zaleznosci
podatnosci magnetycznej w oparciu o calki wymiany otrzymane z rachunkéw DFT
potwierdzito adekwatnos¢ tej metody w obliczaniu parametrow sprzezen magnetycznych.
Praca [A9] prezentuje wyniki modelowania metodami DFT oraz technika $cistej
diagonalizacji centrowanego ukfadu pierscieniowego sktadajacego sie z sze$ciu jonow niklu
oraz jednego centralnie potozonego jonu chromu. Pokazano przy tym, ze w pierscieniach
sfrustrowanych i niesfrustrowanych mozna znalez¢ taki sam ksztalt krzywej podatnosci w
funkcji temperatury, co powoduje, ze nie jest on jednoznaczng sygnaturg konfiguracji
oddziatywan wymiennych w taficuchu. Odkryto rowniez, ze odpowiednik tego fancucha z
antyferromagnetycznym sprzezeniem pomigdzy jonami niklu wykazuje schodkowa strukturg
spinu stanu podstawowego w funkcji stosunku wartosci sprzezen, co jest przejawem dziafania
twierdzenia Lieba-Mattisa. W konicu, w pracy [A10] w oparciu o rozszerzony wielo-orbitalny
model Hubbarda uwzgledniajacy kulombowskie odpychanie si¢ elektrondw zlokalizowanych
na sasiednich jonach jak rowniez skorelowane przeskoki elektrondéw wykazano, ze wplyw
tych proceséw mikroskopowych na stata wymiany jest odwrotny, tj. bezposrednie odpychanie
kulomba powoduje wzmocnienie, podczas gdy efekt skorelowanych  przeskokow
elektronowych ostabia antyferromagnetyczne sprzgzenie jonow. Zastugujacym na wzmianke
aspektem tej pracy jest to, ze dzigki optymalizacji algorytméw oraz mapowaniu elementow
niezerowych macierzy uzyskano skrocenie czasu obliczen o dwa rzedy wielkosci.
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Oceniane osiggniecie jest efektem wspdtpracy oraz pracy samodzielnej, w ktdrej ekspercki
wklad dr. Michata Antkowiaka polega na doskonalym opanowaniu warsztatu teoretycznego i
numerycznego, zaawansowanej analizie danych, wnikliwej interpretacji uzyskanych wynikoéw
i opracowaniu redakcyjnym niektorych manuskryptéw. W oparciu o tres¢ o$wiadezen
Kandydata oraz o$wiadczen wspélautor6w mozna z catg pewnoscig stwierdzi¢, ze Kandydat
brat kluczowy udziat w tworzeniu koncepcji tych prac oraz sformutowaniu zawartych w nich
probleméw badawczych a, co najwazniejsze, wykonat wszystkie obliczenia numeryczne,
prawdopodobnie poza tymi przeprowadzonymi metodg DFT, oraz wszystkie dopasowania
symulacji opartych na modelach mikroskopowych do danych eksperymentalnych.

Wszystkie artykuty z ocenianego cyklu zostaly opublikowane w dobrych i bardzo dobrych
czasopismach z zakresu fizyki fazy skondensowanej oraz metod numerycznych. Ich
dtugookresowe wspotczynniki wptywu (IF) zawieraja si¢ w przedziale 2.5 — 5.8. Sg to
Physical Review B [Al, A2)], Dalton Transactions [A3, A4], Journal of Magnetism and
Magnetic Materials [AS, A6, A9], Journal of Chemical Theory and Computation [AT],
Journal of Physical Chemistry C [A8], Lecture Notes in Computer Science [A10]. Wsrod
opublikowanych prac wszystkie sa wieloautorskie, a w trzech dr Michal Antkowiak jest
pierwszym autorem. Jedna praca [A7] zostata opublikowana w czasopiSmie o wysokim
czynniku wptywu (IF=5.8).

Ukoronowaniem cyklu habilitacyjnego jest osiagnigcie technologiczne, wykonane w catosci
przez Habilitanta, polegajace na zaprojektowaniu, stworzeniu i wdrozeniu narzedzia
badawczego w postaci oprogramowania cliqgue dedykowanego modelowaniu i symulacji
nanomagnetykéw molekularnych o dowolnych warto$ciach spinéw i definiowalnej
konfiguracji oddziatywan, opartego na metodzie $cistej diagonalizacji. Algorytmy wchodzace
w skfad oprogramowania zostaty zoptymalizowane a obliczenia zostaly zréwnoleglone i
dostosowane do $rodowiska komputeréw duzej mocy. Oprogramowanie clique zostato
wdrozone w wielu krajowych i europejskich centrach superkomputerowych a wyniki przy
jego pomocy uzyskane zostaly wykorzystane w publikacjach cyklu.

Wobec powyzszego warto$¢ naukowg przedstawionego do oceny osiggniecia oceniam
bardzo wysoko. Ponadto, w mojej opinii, osiagnigcie to stanowi znaczny wklad w rozwoj
nauk fizycznych, w ogé6lnosci, i magnetyzmu molekularnego, w szczegé6lnosci.

Dorobek naukowy Habilitanta tworzg dwadziescia sze$¢ publikacji naukowych w pietnastu
réznych czasopismach, z ktérych trzynascie znajduje si¢ w bazie Journal Citation Reports
(JCR). Dhugookresowe czynniki wptywu (IF) tych czasopism zawierajg sie¢ w szerokim
przedziale 0.7 — 12.0. Przecigtny czynnik wplywu charakteryzujacy pojedyncza publikacje
wynosi 2.909. Rozktad statystyczny publikacji charakteryzuje si¢ odchyleniem standardowym
dla czynnika wplywu réwnym 2.358 i wykazuje znaczng dodatnig skosnos¢ (= 2.529).
Sposrdéd opublikowanych prac w dziesigciu dr Michat Antkowiak jest pierwszym autorem.
Ponadto, Habilitant jest wspofautorem, w tym trzyKrotnie pierwszym autorem, Szesciu
rozdziatbw w monografiach naukowych pt. Parallel Processing and Applied Mathematics.
Lecture Notes in Computer Science. Na dzien sporzadzenia opinii prace Kandydata byty
cytowane 373 razy (w tym 242 razy pomijajac autocytowania). Indeks Hirscha,
charakteryzujacy caly publikacyjny dorobek naukowy, wynosi H = 10 (wedtug bazy Web of
Science). Przecigtna liczba cytowan przypadajaca na pojedynczg publikacje jest przy tym
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nieco wigksza i wynosi 12.03. Jedna publikacja, w ktdérej Habilitant jest wspotautorem,
ukazata si¢ w prestizowym czasopi$Smie Proceedings of National Academy of Sciences USA.
Kolejne cztery publikacje znajdziemy w czolowym czasopismie dedykowanym problemom
fizyki fazy skondensowanej Physical Review B. Podsumowujac uwazam, ze dorobek
publikacyjny dr. Michata Antkowiaka jest ponadprzeci¢tny, tym bardziej, ze pierwsza
publikacja jego wspdtautorstwa ukazala si¢ w 2008 roku. Habilitant z powodzeniem
wypracowuje nowe wyniki w ramach swoich zainteresowan naukowych, o czym $wiadczy
kolejny artykul, bedacy rozszerzeniem pracy [A10], opublikowany w czasopiSmie
Concurrency and Computation: Practice and Experience (WILEY, USA, IF = 1.7).

Dr Michat Antkowiak uczestniczyl w realizacji o$miu projektow badawczych, w tym byt
kierownikiem grantu NCN Miniatura, gtdwnym wykonawca w grancie promotorskim oraz
wykonawca w grancie europejskim NoE MAGMANet, dwoch grantéw MNiISW i dwdch
grantdw obliczeniowych konsorcjum DEISA i PRACE. Habilitant wyglosit pigtnascie
referatow na konferencjach o zasiegu miedzynarodowym (dziesi¢¢) i krajowym (pigc), w tym
trzy referaty na zaproszenie. Zaprezentowal rowniez dziewig¢ plakatéw na konferencjach o
zasiggu migdzynarodowym. Ponadto, wyglosit trzy referaty na zaproszenie w instytucjach
zagranicznych (dwa) i krajowych (jeden). Dr Michal Antkowiak jest stypendysta programu
Socrates-Erasmus (Wydzial Informatyki Uniwersytetu Umea, Szwecja), odbyt dwa
trzymiesieczne staze naukowe w Instytucie Fizyki i Chemii Materialowej w Strasburgu pod
kierunkiem prof. Marca Drillona (przed doktoratem) oraz na Wydziale Chemii
Nieorganicznej Uniwersytetu w Barcelonie pod kierownictwem prof. Guillem Aromi (po
doktoracie). Ponadto, petnil rol¢ mentora na warsztatach International High Performance
Computing Summer School 2019 w Kobe, Japonia. Habilitant nawigzal udokumentowang
wspoltprace z zespotami prof. Leeor'a Kronik'a z Weizmann Institute of Science (I1zrael), prof.
Richard'a Winpenny'ego z Uniwersytetu Manchester (Wielka Brytania), prof. Philipp'a
Gegenwart'a z Max Planck Institute for Chemical Physics of Solids (Drezno, Niemcy), prof.
dr hab. Aliny Bienko z Uniwersytetu Wroctawskiego oraz prof. dr. hab. Romualda
Lemanskiego z Instytutu Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych im. Wiodzimierza
Trzebiatowskiego PAN. Na podkreslenie zastuguje fakt, ze dr Michat Antkowiak uzyskat
dyplom doktora w 2013 r. w programie European Doctorate in Molecular Magnetism w
ramach wspolpracy z European Institute of Molecular Magnetism we Florencji.

Wobec powyzszego, mozna stwierdzi¢, ze Habilitant wykazal si¢ istotng aktywnoscig
naukowg realizowang w wiecej niz jednej uczelni lub instytucji naukowej, w
szczegblnosci zagranicznej.

Wéréd wyrdznien za dziatalnosé naukowa na szczegdlng uwage zastuguja Nagrody Rektora
Uniwersytetu Adama Mickiewicza w Poznaniu (2010 i 2012 r.) oraz bycie stypendysta
projektu MAGMANet. Nalezy rowniez wspomnie¢ o trzecim miejscu zajetym w ramach
konkursu CUDA Challenge na konferencji / I™ International Conference on Parallel
Processing and Applied Mathematics PPAM'15 (Krakow). Kandydat prowadzit liczne zajecia
(wyktady, ¢éwiczenia rachunkowe i laboratoryjne) na Wydziatach: Fizyki, Chemii,
Matematyki i Informatyki, Nauk Geograficznych i Geologicznych UAM, w tym w jezyku
angielskim dla studentéw zagranicznych. Bral udzial w opracowywaniu sylabusow. Petnit
role promotora pomocniczego w przewodzie doktorskim. Byl opiekunem jednej pracy
magisterskiej. Jest cztonkiem Rady Naukowej Dyscyplin Nauki Fizyczne i Astronomia
wylonionym wéréd nauczycieli akademickich posiadajacych stopien doktora z najwyzszym
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wskaznikiem efektywno$ci naukowej. Byl administratorem klastra obliczeniowego
wchodzacego w skata LHC Computing Grid oraz prezentowat lokalny klaster obliczeniowy w
ramach cyklicznych Wyktadéw Otwartych organizowanych na Wydziale Fizyki UAM.
Wygtaszat referaty popularnonaukowe i wspoipracowat przy organizacji wydarzen
popularyzujacych nauke. Prowadzit zajgcia dla uczniow licedw w ramach klas akademickich.

Zardwno przedstawione osiagnigcie naukowe i technologiczne, aktywnos¢ naukowa
wychodzaca poza ramy macierzystej uczelni, jak i catos¢ dotychczasowego dorobku
naukowo-badawczego, dydaktycznego, organizacyjnego i popularyzatorskiego dr. Michata
Antkowiaka oceniam bardzo wysoko. Stwierdzam, ze Habilitant z nawiazka spelnia
kryteria wymagane dla wniosku o nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego
w dziedzinie nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie nauki fizyczne zgodnie z
obowigzujgcg Ustawg z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.
U.z 2023 r. poz. 742 t.j. ze zm.).

ul. Radzikowskiego 152, 31-342 Krakéw centrala: +48 12 662 8000
www.ifj.edu.pl



