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Przedstawiona rozprawa doktorska powstata w Instytucie Spintroniki i Informacji
Kwantowej na Wydziale Fizyki i Astronomii Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu.
Promotorem jest dr hab. Anna Dyrdat, prof. UAM; role promotora pomocniczego petni dr Martin
Gmitra z Instytutu Fizyki Uniwersytetu Pavla Jozefa Saférika w Koszycach oraz Instytutu Fizyki
Doswiadczalnej Stowackiej Akademii Nauk w Koszycach. Rozprawa przyjmuje forme zbioru
opublikowanych i powigzanych tematycznie artykutéw naukowych, spetniajac przez to
wymagania okres$lone w art. 187 ust. 3 ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i naucel.

W sktad przedtozonego zbioru wchodzi 5 publikacji wspoétautorskich (powotywanych
dalej jako [l]-[V]), opublikowanych w latach 2022-2025; w kazdej z nich Doktorant jest
pierwszym autorem, a wérod wspotautorow wystepuje promotor rozprawy (oraz w niektorych
przypadkach 1-3 wspotautoréw, zazwyczaj z osrodka poznanskiego). Sposrdd tych prac 4 zostaty
opublikowane w czasopismach umieszczonych na licie Journal Citation Reports
(uwzglednionych rowniez w wykazie o ktdrym 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 materiatow z konferencji miedzynarodowych), a jedna ma forme preprintu
umieszczonego na serwerze arXiv. Cafo$¢ rozprawy napisana zostata jezyku angielskim;
rozprawe zaopatrzono w wymagane przez art. 187 ust. 4 ustawy streszczenie w jezyku polskim
i angielskim. Trzy sposrod publikacji ukazaly sie w czasopiSmie Journal of Magnetism and
Magnetic Materials (o Impact Factorze rownym 3,0 za 2024 r.) — jest to czasopismo o uznanej
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renomie w fizyce materiatdw magnetycznych i znaczacej popularnosci. Jedna praca
opublikowana zostata w wielodyscyplinowym czasopismie o otwartym dostepie Scientific
Reports (IF rowny 3,9 za 2024 r.), sytuujacym sie w 89 centylu wéréd takich czasopism i czesto
wybieranym do komunikowania wynikéw z obszaru nauk fizycznych. Dostrzegam rdowniez
umieszczenie preprintow prac opublikowanych péiniej w Journal of Magnetism and Magnetic
Material na serwerze arXiv, co sprawia, ze cato$¢ dorobku sktadajacego sie na rozprawe
doktorsky zostata udostepniona w ramach otwartego dostepu. Uwazam wybor czasopism za
odpowiedni z punktu widzenia badanej tematyki oraz dobrze stuzacy upowszechnianiu
uzyskanych wynikdw w spotecznosci fizykow fazy skondensowane;.

W przedioionej rozprawie podstawowym celem jest obliczeniowe zbadanie struktury
elektronowej, wtasciwosci magnetycznych i transportowych dosdc¢ szerokiej grupy uktadow
dwuwymiarowych. Badane materiaty nie ograniczaja sie, jak mdgtby to wskazywad sam tytut,
do heterostruktur van der Waalsa, a obejmuja np. monowarstwy silicenu, dichalkogenki metali
przejsciowych zawierajagce wanad {mono- i dwuwarstwowe, gdzie jednak obie warstwy sq
identyczne a wiec nie jest to heterostruktura) oraz jedynie jedng typowa heterostrukture
ztozong z Crlz oraz grafenu. Sam tytut rozprawy moze sig zatem wydac nieco mylacy.

Cykl publikacji poprzedzony zostat przez Doktoranta obszernym wstepem wyjasniajgcym
szczegotowo stosowane metody badawcze oraz cele rozprawy, prezentujacym materiaty
stanowiace przedmiot zainteresowania i nakreslajgcym kontekst prowadzonych badad.

Pierwszy rozdziat stanowi zreczne wprowadzenie do tematyki materiatdéw
dwuwymiarowych, przyblizajgce odkrycie i wiasciwosci grafenu oraz obszerna klase materiatéw
dwuwymiarowych, ktorej badania zainicjowata synteza grafenu. Rozdziat zarysowuje takie
podstawowe cele pracy oraz przybliza jej strukture — zawartos$¢ kolejnych rozdziatéw — oraz
sygnalizuje wykorzystane metody.

Rozdziat drugi wprowadzenia poswiecony jest bardziej szczegotowemu omowieniu
badanych materiatow dwuwymiarowych. Pierwsza jego czes¢ dotyczy grafenu, heksagonalnego
azotku boru oraz silicenu. Dalej Autor przedstawia dichalkogenki metali przejsciowych, w tym
podgrupe wanadkow wykazujacg interesujgce wiasciwosci magnetyczne oraz trojhalogenki
chromu, anastepnie wprowadza metodologie opisu teoretycznego wlasciwosci magnetycznych
w oparciu o efektywny hamiltonian. Trzecia czesc tego rozdziatu dotyczy heterostruktur van der
Waalsa i opartych na nich urzadzen spintroniki wykorzystujacych efekty bliskosci, zas ostatni
podrozdziat przybliza pojecia twistroniki. Wszystkie te czesci zawierajg odniesienia do wynikéw
eksperymentalnych i bogatego zakresu literatury.

Przedmiotem kolejnego rozdziatu sa metody obliczeniowe wykorzystywane w
rozprawie, oparte przede wszystkim na teorii funkcjonatu gestosci (OFT). Rozpoczyna go opis
aspektow historycznych oraz cech charakterystycznych tego podejscia. Dalej zostaje



przedstawione réwnanie Schrédingera dla uktadu wielu czastek i uzyteczne dla jego
formutowania przyblizenia, a takze podejécie Hartree, Hartree-Focka i rownania Kohna-Shama.
Wreszcie zarysowana zostaje teoria funkcjonatu gestosci oraz sposoby obliczania energii
korelacyjno-wymiennej, jak rowniez schemat blokowy obliczen oraz wyszczegélnione zostajg
ograniczenia metod obliczeniowych opartych na DFT. Dalej omdwione zostajg dogodne bazy
oraz pojecie pseudopotencjatu. Wreszcie Autor dyskutuje metody uwzglednienia
dtugozasiegowych oddziatywan van der Waalsa, oddziatywania kulombowskiego oraz
oddziatywania spin-orbita. Dalej mowa o efektywnych hamiltonianach uzytecznych w opisie
struktury pasmowej, opartych na przyblizeniu ciasnego wigzania i wprowadzajgcych dozwolone
przez symetrie uktadu cztony, opisujace oddziatywanie typu spin-orbita. Osobna, koricowa czg$¢
poswigcona jest transportowi elektronowemu i jego modelowaniu w oparciu o podejscie
Landauera oraz nieréwnowagowe funkcje Greena.

tacznie opisane wprowadzenie metodologiczne liczy ponad 70 stron i nalezy je uznac za
kompletne i starannie przygotowane, szczegdtowo i wyczerpujgco objasniajace niezbedne
aspekty poszczegoélnych metod obliczeniowych stosowanych w publikacjach sktadajacych sie na
rozprawe.

Obliczenia DFT przedstawione w pracach [I-IV] tworzacych rozprawe Autor
przeprowadzit przy uzyciu pakietu Quantum ATK w ramach bazy fal pfaskich. Pakiet Quantum
ATK zgromadzit w 2024 r. ponad 750 cytowan (https://atomistic.software/). Uzywane byty

réowniez dodatkowe, wyspecjalizowane programy dedykowane waskospecjalistycznym celom,
jak np. Vampire do symulacji wtasciwosci magnetycznych. W pracy [V] zastosowany zostat
pakiet Quantum ESPRESSO, uzywajacy bazy fal ptaskich; jest to narzedzie otwartozrédtowe o
bardzo znacznej popularnosci [ponad 3000 cytowan w 2024 r. (https://atomistic.software/)].

Dobdr narzedzi obliczeniowych nalezy ocenic¢ jako wtasciwy.

Kolejne rozdziaty zawierajg przede wszystkim publikacje sktadajace sig¢ na rozprawe.
Kazdy z nich jest zaopatrzony we wprowadzenie wyjasniajace cele badan, rekapitulujgce gtéwne
rezultaty i nakreslajace wnioski.

Czwarty rozdziat rozprawy stanowi samodzielnie publikacja M. Jafari, A. Kordbacheh, A.
Dyrdat, Electronic and magnetic properties of silicene monolayer under bi-axial mechanical
strain: First principles study, Journal of Magnetism and Magnetic Materials 554 (2022) 169260;
DOI:10.1016/j.jmmm.2022.169260, dalej powotywana jako [l]. Istotg pracy jest zbadanie
monowarstwy silicenu domieszkowanej chromem z punktu widzenia dalszego kontrolowania
wiasciwosci elektronowych naprezeniem dwuosiowym. Badania Autora obejmowaty domieszki
Cr typu podstawieniowego (pojedynczy atom oraz podstawienie 2 sgsiednich atomow Si przez
Cr lub tez podstawienie 1 atomu Si przez dimer Cr) rozwazane w superkomdrce rozmiaru 4x4.
Pierwszy etap badan stanowita analiza geometrii uktadu z domieszkowaniem (przede wszystkim
dtugosci wigzan) w funkcji naprezenia. Przeprowadzona dalej systematyczna analiza ewolucji



struktury elektronowej w zaleznosci od naprezenia pozwolita stwierdzi¢, ze domieszkowanie
okreslonego rodzaju (podstawienie 1 atomu Si 2 atomami Cr} moze prowadzi¢ do otwierania w
silicenie przerwy energetycznej, jednak naprezenie konkuruje z tym mechanizmem i prowadzi
do przywrdcenia metalicznosci ukfadu. W konfiguracji podstawienia 2 atomow Si rownie
pojawia sie mozliwos¢ otwierania przerwy, ale dia silnego naprezenia $ciskajagcego. Analize
struktury pasmowej wzbogacono o wykresy obrazujace udziat atomdw Si i Cr w tworzeniu
stanow formujacych pasma elektronowe oraz o wyniki porownawczych obliczern bez
uwzgledniania oddziatywania spin-orbita. Przedmiotem zainteresowania byt réwniez moment
magnetyczny, ktory wykazywat w szerokim zakresie naprezen niezerowe wartosci dla kazdego z
badanych scenariuszy domieszkowania, cechujgc sie zauwaialng zaleznoscia od naprezenia.

Rozdziat pigty poswigca Autor wiasciwosciom elektronowym | magnetycznym
dichalkogenkdw metali przejSciowych opartych na wanadzie. Pierwsza cze$¢ omawianego
rozdziatu stanowi praca M. Jafari, W. Rudziiski, J. Barnas, A. Dyrdal, Electronic and magnetic
properties of 2D vanadium-based transition metal dichalcogenides, Scientific Reports 13 (2023)
20947; D0OI:10.1038/s41598-023-48141-1, oznaczana dalej jako [It] (nb. na s. 91 podano btednie
tytut czasopisma). Dotyczy ona przewidywania wlasciwosci mono- i dwuwarstw VS;, VSez i VTe:
w strukturze H. Obliczenia przeprowadzono z uwzglednieniem poprawki kulombowskiej badi
tez oddziatywania spin-orbita. Poczatkowy etap badan obejmowat okreélenie parametréw
geometrycznych (state sieci, dtugosci wigzan) dla wszystkich badanych struktur. Nastepnie
okreslono energie catkowite dla przypadku braku uporzgdkowania magnetycznego oraz dla fazy
ferromagnetycznej i antyferromagnetycznej, a to w celu wybrania stanu podstawowego. Dla
okreélonego stanu podstawowego wyliczono momenty magnetyczne. Dalej scharakteryzowano
strukture elektronowa badanych uktadéw. Przedmiotem szczegdlnego zainteresowania stata sie
energia anizotropii magnetycznej o kierunku prostopadtym. W omawianej publikacji Autor
wyznaczyt réwniez wartosci catek wymiany dla pierwszych i drugich sasiadow w plaszczyinie
oraz migdzyptaszczyznowe dla dwuwarstwy. Oszacowane catki wymiany (wraz z wyznaczonymi
energiami anizotropii magnetokrystalicznej) pozwolity na oszacowanie temperatury Curie bad:
metoda pola molekularnego, bad? tez metoda symulacji Monte Carlo (stwierdzono, ze metoda
pola molekularnego zawyza temperature krytyczng péttorakrotnie lub nawet ponad dwukrotnie
w stosunku do wyniki symulacji Monte Carlo). Naleiy dostrzec, ze uktady dwuwymiarowe
opisywane w petniizotropowym modelem Heisenberga nie porzadkujg sie magnetycznie, zatem
kluczowg role w wyznaczeniu temperatury krytycznej odgrywa tu energia anizotropii.
Przedmiotem modelowania stata sie takze pegtla histerezy. Oprdcz tego Autor scharakteryzowat
relacje dyspersyjne magnonéw (dokonujac obliczeh w ramach liniowej teorii fal spinowych w
oparciu 0 wyznaczone parametry hamiltonianu oraz uzywajac bezposrednio pakietu Quantum
ATK). Tu chciatbym podkresli¢ uiycie przez Autora hamiltonianu spinowego w wersji z
klasycznymi spinami zlokalizowanymi, jako ze dla wspominanej wartosci spinu {przyjetej dla
atomow wanadu jako 1/2), wyrazy zawierajace anizotropie w hamiltonianie {5) z kwantowymi
operatorami spinu dawatyby staly wktad do energii.



Druga czesc rozdziatu pigtego rozprawy stanowi publikacja M. Jafari, A. Dyrdat, Effect of
strain on the electronic and magnetic properties of bilayer T-phase VS2: A first-principles study,
Journal of Magnetism and Magnetic Materials 589 (2024) 171618; DO
10.1016/j.jmmm.2023.171618 (dalej [I1]}. W pracy [Ill] przedmiotem badar obliczeniowych
byta dwuwarstwa VSz o strukturze T, ze zwréceniem szczegdlnej uwagi na wptyw naprezenia
dwuosiowego na wtasciwosci elektronowe. Obliczenia prowadzono z zachowaniem metodologii
analogicznej jak w pracy [Il]. Zbadana zostata zaleznos¢ odlegtosci miedzyatomowych od statej
sieci (z zauwazalng niemonotonicznoscia w pewnych obszarach wielkodci napreienia).
Przedmiot dalszego zainteresowania stanowity wiasciwosci magnetyczne; przeanalizowano stan
podstawowy w funkcji wielkosci parametru energii oddziatywan kulombowskich. Stwierdzono
silng zaleznos¢ momentu magnetycznego (zlokalizowanego na atomach V) od naprezenia {przy
czym odpowiednio silne naprezenie éciskajgce redukuje do zera 6w moment magnetyczny, co
wida¢ w wynikach obliczeri z uwzglednieniem oddziatywania spin-orbita); okreslono takze
energie anizotropii magnetycznej (stwierdzajac, Ze jest ona znaczaco zwiekszana przez
zastosowanie naprezen rozciggajacych). Dalej okreslono catkiwymiany dla najblizszych i drugich
sgsiadow w ptaszczyinie oraz miedzyptaszczynowe dla modelu Heisenberga (zaréwno z
uwzglednieniem oddziatywan kulombowskich przez parametr U, jak i z uwzglednieniem
oddziatywania spin-orbita — ze sporymi roznicami pomiedzy tymi podejsciami). Pozwolito to na
oszacowanie temperatury krytycznej w oparciu o metode pola molekularnego (MFA) oraz
przyblizenie przypadkowych faz (RPA). Catka dla drugich sasiadéw wykazuje zachowanie
oscylacyjne. interesujgca wydaje sie zmiana znaku catki wymiany migdzywarstwowej dla silnego
napreienia rozciggajacego; to mogtoby wptynac na stan podstawowy. Obliczenia pozwolity
stwierdzié, Zze naprezenie typu rozciggajgcego przyczynia sie do zwiekszenia temperatury Curie.
Zatacznik zawiera wykresy struktury pasmowej dla petnego zakresu badanych naprezen.

Kolejny rozdziat rozprawy poswiecony jest heterostrukturom van der Waalsa i ich
zastosowaniu w obszarze tworzenia zawordw spinowych. Wprowadzenie do rozdziatu przybliza
istote zaworu spinowego, istotnosc zjawiska gigantycznego magnetooporu oraz role materiatéw
dwuwymiarowych w konstrukcji takich urzadzen spintronicznych, co stanowi motywacje
kolejnej z prac Doktoranta. Reszte rozdziatu stanowi publikacja M. Jafari, M. Wawrzyniak-
Adamczewska, S. Stagraczynski, A. Dyrdat, J. Barnas, Spin valve effect in two-dimensional VSe:
system, Journal of Magnetism and Magnetic Materials 548 (2022) 168921,
DOI:10.1016/j.jmmm.2021.168921, dalej okreslana jako [IV]. Dotyczy ona wiasciwosci
transportowych, a w szczegdlnosci magnetooporu, wykazywanych przez dwuwarstwe VTe;
(zaréwno w strukturze T, jak i H). Badania przeprowadzono przy uiyciu tego samego pakietu, co
w poprzednich pracach, uzupeiniajac wyniki o obliczenia oparte na formalizmie
nierdwnowagowych funkcji Greena. Na poczatku scharakteryzowano strukture elektronowa
ferro- i antyferromagnetycznych faz dwuwarstwy VSe: (o tej samej lub przeciwnej polaryzacji
magnetycznej obu monowarstw) dla obu jej struktur. Dalsze rozwazania dotycza magnetooporu
i odpowiadajg geometrii nanowstazki. Oprocz samego magnetooporu, wyniki zawierajg rowniez



wartosci  magnetooporu cieplnego (zdefiniowanego na podstawie wspdtczynnika
przewodnictwa cieplnego) oraz wspétczynnika efektywnosci teromoelektrycznej ZT, dla réznych
temperatur, obliczone w funkcji poziomu Fermiego. Ogélnie stwierdzi¢ mozna, ze faza H
powinna wykazywad znacznie wiekszy magnetoopdr niz faza T.

Ostatni rozdziat poswiecony jest efektom bliskosci w heterostrukturze van der Waalsa
ztozonej z grafenu i Crlz z niezerowym katem skrecenia. Rozdziat opiera sie na preprincie M.
Jafari, M. Gmitra, A. Dyrdat, Exchange and spin-orbit proximity driven topological and transport
phenomena in twisted graphene/Crl; heterostructures, arXiv preprint arXiv:2509.11670 (2025);
DOI:10.48550/arXiv.2509.11670. Obliczenia przedstawione w tej pracy wykonano przy uzyciu
pakietu Quantum ESPRESSO. Badania rozpoczyna pordwnanie struktury elektronowej dla
uktadu z zerowym i niezerowym katem skrecenia (przy czym zastosowanie niezerowego kata
pozwala sprowadzi¢ potozenie stozka Diraca w poblize poziomu Fermiego, podczas gdy dla
struktury nieskreconej grafen wykazuje znaczne domieszkowanie typu p, a potozenie stoika
naktada sie na wiele innych pasm). W szczegdlnosci zilustrowano ciekawg teksture spinu w
poblizu punktéw K/K'. Stwierdzono znaczny wptyw kata skrecenia na energie anizotropii
magnetycznej dla Crls (ktéra jednak jest istotnie nizsza w heterostrukturze niz w izolowanej
monowarstwie}. Nastepnie opisano strukture elektronowg grafenu w poblizu punktéw K/K’,
konstruujgc efektywny model w przyblizeniu k-p, uwzgledniajgcy cztony opisujgce rézne wktady
do oddziatywania spin-orbita {w tym typu Rashby z dodatkowym katem obrotu) oraz potencjat
zaleiny od podsieci i oddziatywanie z polem wymiany. Nalezy zauwaiy¢, ze wartosci energii
parametryzujacej czton wymiany sg znaczaco wieksze niz w innych badanych uktadach tego
typu. Sam model wykazuje dobry poziom zgodnosci z wynikami oblicze”n DFT, zaréwno dla
wartosci energii, jak i wszystkich 3 rzutéw spinu w poblizu punktow K/K'. Dalsze rozwazania
dotyczyty wiasciwosci topologicznych standéw elektronowych w strukturze wykazujgcej
skrecenie (stan izolatora wykazuje nietrywialne wiasciwosci topologiczne). Przedmiotem
zainteresowania byta anomalna przewodno$¢ Halla, jako ie uktad wykazuje anomainy
kwantowy efekt Halla (jak rdwniez anomalny efekt Nernsta). Nalezy dostrzec, ze wartosé
przerwy energetycznej w punkcie Ki K’ rézni sig, co pozwala na selektywne zamykanie przerwy
i realizacje przewodnictwa tylko w jednej z dolin. W obliczenitach rozseparowano wktady do
anomalnej przewodnosci Halla i Nernsta pochodzace od dolin K/K' w strukturze elektronowej.
W koricowej czesci pracy odniesiono sie do naprezen dwuosiowych. Poprzednio dyskutowane
wyniki uzyskano bowiem dla przypadku, kiedy naprezenie jest obecne tylko w grafenie (w celu
dostosowania do statej sieci Crl3 w superkomdrce). Porédwnawczo zbadano sytuacje, kiedy
naprezenie jest obecne tylko w Crly — stwierdzono, ze w tym drugim przypadku stan
podstawowy w Crlz jest antyferromagnetyczny, a to znaczaco wptywa na efekty bliskosdci w
grafenie (ktory staje sie trywialnym izolatorem i nie wykazuje anomalnego efektu Hatla).

Przedstawione publikacje [I-V] koriczy zwigzte wspdlne podsumowanie. Koficowa czesé
rozprawy zawiera rowniez szczegétowy wykaz osiggnie¢ naukowych Autora (publikacje,



prezentacje konferencyjne i inne formy aktywnosci) oraz oswiadczenia wspotautoréw dotyczace
ich wkiadu w publikacje, a takze odniesienia do kwestii praw autorskich dla umieszczonych we
wprowadzeniu ilustracji reprodukowanych z publikacji.

Powolywana w rozprawie bibliografia (nie liczac cytowan zawartych w samych pracach
[—V]) jest bardzo cobszerna i liczy tacznie az 441 pozycji. Oceniam ja jako zdecydowanie
wyczerpujaca. Z obowigzku recenzenta zauwazam, ze w wykazie literatury wystepuja problemy
z konsekwentnym uzywaniem wielkich liter {zwtaszcza w tytutach artykutéw i nazwach
czasopism).

Prace zamyka bardzo wartosciowy dodatek merytoryczny, zawierajacy szczegdtowy opis
wszystkich pakietéw oprogramowania uzywanych do uzyskania publikowanych w rozprawie
wynikdéw (a wiec Quantum ESPRESSO, Quantum ATK, Wannier90, WannierTools, Vampire czy
TB2J) i wyjasnienie ich roli w przeprowadzonych badaniach.

Wprowadzenie do publikacji [I-V] przygotowane przez Autora oceniam jako bardzo
wartosciowe, logiczne skonstruowane i majgce walory pedagogiczne; szczegétowo |
kompetentnie wyjasnia ono metodologie pracy. Jego konstrukcja i zawartosc swiadczy dobrze o
swiadomosci Autora w zakresie fizyki stanowigcej podstawe wykonywanych obliczen. Dowodzi
ono posiadania przez Kandydata ogdlne] wiedzy teoretycznej w dyscyplinie nauki fizyczne. Jezyk
rozprawy oceniam pozytywnie; napotykane drobne btedy nie rzutujg na te ocene i nie utrudniajg
lektury.

Publikacje wchodzace w sktad cyklu zawieraja interesujace wyniki, sg wartosciowe i
dowodzg umiejetnosci badawczych kandydata oraz dobrej orientacji we wspdtczesdnie
rozwijanych obszarach badawczych fizyki materii skondensowane;j.

Lektura publikacji [I-V] tworzacych rozprawe zainspirowata mnie do przedstawienia
pewnych pytan, uwag i komentarzy, ktére wymieniam ponizej:

W kontekscie pracy [I] nasuwa sie uwaga, e bardzo interesujace bytoby zilustrowanie
przestrzennego rozktadu momentu magnetycznego dla badanych przypadkdw, aby okresli¢ na
jakich atomach jest zlokalizowany. Moina by takie uzupetni¢ wyniki o schematyczne rysunki z
podaniem dlugosci réinych wigzan (w przypadku o nizszej symetrii niz samo podstawienie 1
atomu Si atomem Cr).

Dla pracy [I1], wartosciowe bytoby podanie (np. w powolywanej tabeli 2) wartosci rdznic
energii pomiedzy poszczegdlnymi stanami magnetycznymi oraz zamieszczenie schematycznego
rysunku badanych uporzadkowani antyferromagnetycznych (zwtaszcza, e badanie
uporzadkowana antyferromagnetycznego w ptaszczyznie wymaga uzycia superkomaorki).



Jesli chodzi o wartosci anizotropii w ptaszczyZnie, wyrazone w tabeli 3w pracy [Il] w neV,
to pojawia sie pytanie, czy taka réinica energii jest fizycznie istotna w Swietle przyjetych
kryteridw zbieznosci energii catkowitej w obliczeniach. Sadze, ze definicja energii anizotropii w
ptaszczyinie mogtaby tu wymagaé modyfikacji np. w zgodzie z wyrazeniem na s. 170 w: J. M. D.
Coey, Magnetism and Magnetic Materials, Cambridge University Press, Cambridge (2010}
{zaleznos¢ energii od kata w pfaszczyinie). Ponadto, na wykresie 3, na osi pionowej jest
odtozona nie tyle sama energia anizotropii, co réznica energii w funkcji kata.

W kontekscie wykresu 3 w pracy [ll] nasuwa sie pytanie, czy byloby moiliwe
dopasowanie zaleznosci tej roznicy energii od kata do przedstawionych danych, tak aby
wyznaczyc state anizotropii K roznego rzedu [zob. np. B. D. Cullity, C. D. Graham, Introduction
to Magnetic Materials 2nd Edition, Wiley-IEEE Press (2008} lub J. M. D. Coey, Magnetism and
Magnetic Materials, Cambridge University Press, Cambridge (2010}].

W odniesieniu do wynikdow modelowania wiasciwosci magnetycznych w pracy [ll],
nasuwa mi sie pytanie, jak moina by skomentowaé pochodzenie wyrazéw opisujacych
anizotropie magnetyczng dla hamiltonianu uktadu spindéw zlokalizowanych 1/2?

W zwigzku z praca [lll], cenne bytoby doktadniejsze wyjasnienie, w jaki sposéb wybrano
ostateczna warto$¢ U do obliczen. Ponadto, interesujgce jest, jaki rozkfad spindw ma faza
antyferromagnetyczna w badanym materialne (warto by to zilustrowaé na rysunku}. W tej
publikacji ciekawe bytoby rowniez wyjasnienie istoty metody RPA uiytej do szacowania
temperatury krytycznej. Tu narzuca sie réwniez uwaga, ze model na sieci dwuwymiarowej z
izotropowymi oddziatywaniami nie powinien wykazywad uporzadkowania w skoniczonej
temperaturze; istotna role w pojawianiu sie uporzadkowania w takim ukltadzie odgrywa
zaréwno anizotropia oddziatywan w przestrzeni spinu, jak i inne wkiady do anizotropii. Mozna
by takze zadac pytanie, czy wyznaczona energia anizotropii jednojonowej mogtaby by¢ wtaczona
do hamiltonianu, aby ulepszy¢ oszacowanie temperatury krytycznej.

W pracy [IV], ciekawym i wartosciowym uzupefnieniem bytoby podanie roznic energii
catkowitej pomiedzy réznymi fazami ferro- i antyferromagnetycznymi dwuwarstwy VSes,
Pozadane bytoby takie wyjasnienie, jaka jest doktadna geometria {np. rozmiary} badanej
nanowstazki (poczatek sekcji 2 pracy [IV] zawiera jedynie bardzo lapidarne wyjasénienie), jako ze
poprzednia czes¢ pracy dotyczy nieskoriczonego uktadu dwuwymiarowego, a taki przeskok jest
nieco nieoczekiwany. Ciekawe byloby rdwniez poréwnane struktury elektronowej tej
nanowstgzki z nieskofnczong warstwa.

W kontekscie uktadu rozwazanego w pracy [V], nasuwa sie pytanie, czy datoby sie na
podstawie przeprowadzonych obliczern powiedzie¢ cos$ o rozktadzie momentu magnetycznego
w warstwie Crls w heterostrukturze z zerowym i niezerowym katem skretu.



Chciatbym zaznaczy¢, ze wymienione uwagi, pytania i komentarze nasuwajgce sie w
nawigzaniu do publikacji cyklu, nie umniejszaja mojej pozytywnej oceny merytoryczne]
dotyczacej przedstawione] rozprawy i wartosci opublikowanych wynikdw.

Oprécz prac wehodzacych w sktad przedtozonej rozprawy doktorskiej, Kandydat posiada
rowniez inny dorobek publikacyjny, w chwili cbecnej ztoiony z 4 prac opublikowanych w
czasopismach i 1 preprintu.

Czes¢ tego dorobku Doktoranta obejmuje modelowanie teoretyczne wtasciwosci
nanouktadéw w oparciu o formalizm DFT. Do tego nurtu zaliczy¢ moina prace M. Jafari, A.
Kordbacheh, S. Mahdian, N. Ghasemi, Electronic and transport properties of (6,2) carbon and
silicon nanotubes: A first-principles calculation, Physica E: Low-dimensional Systems and
Nanostructures 117 (2020) 113855; DOI:10.1016/j.physe.2019.113855, analizujgca wiasciwosci
elektronowe nanorurek weglowych i silicenowych. Doktorant jest réwniez wspdétautorem
publikacji M. Jafari, A. Dyrdat, First Principle Study on Electronic and Transport Properties of
Finite-Length Nanoribbons and Nanodiscs for Selected Two-Dimensional Materials, Molecules
27 (2022} 2228; DOI:10.3390/molecules27072228, poswieconej modelowaniu wtasciwosci
strukturalnych, elektronowych i transportowych nanostruktur (nanodyskéw i nanowstgiek
skoriczonych rozmiardw) ztozonych z grafenu, silicenu lub heksagonalnego azotku boru.

Do tematyki rozprawy doktorskiej (a konkretnie do pracy [lll]) nawigzuje bezposrednio
preprint M. Jafari, N. Rahmani-lvriq, A. Dyrdat, Effect of Fe-doping on VS2 monolayer: A first-
principles study, https://doi.org/10.48550/arXiv.2411.12001, zawierajacy wyniki obliczert DFT
dla monowarstwy VS: domieszkowanej atomami zelaza (m.in. dotyczacych energii anizotropii
magnetycznej czy wiasciwosci optycznych). Na obliczeniach w ramach formalizmu DFT oparta
jest réwniez praca W. Rudziriski, M. Jafari, J. Barnas, A. Dyrdat, Magnon-plasmon coupling
mediated by linear magnetoelectric effect in two-dimensional crystals with Dzyaloshinskii-
Moriya interaction, opublikowana w Physical Review B (DOI:10.1103/nnft-yhmw) [preprint
https://doi.org/10.48550/arXiv.2506.11834 (2025}], gdzie autorzy analizuja wzbudzenia w
postaci magnondw i plazmonéw i ich oddziatywania w dwuwarstwie VSez/NbSez (w ktérym to
uktadzie zaindukowane zostaje znaczace oddziatywanie Dzialoszyriskiego-Moriyi).

Zainteresowania uktadami magnetycznymi u Doktoranta dowodzi réwniez praca S.
Stagraczyniski, P. BalaZ, M. Jafari, J. Barnas, A. Dyrdat, Magnetic ordering and dynamics in
monolayers and bilayers of chromium trihalides: atomistic simulations approach, Scientific
Reports 14 (2024) 25552; DOI:10.1038/s41598-024-75501-2 zawierajaca obliczenia wiasciwosci
magnetycznych dla mono- i dwuwarstw Crl3 (tym razem oparte na formalizmie réwnania
Landaua-Lifszyca-Gilberta i metodach Monte Carlo).



Nalezy zatem dostrzec zauwaialny dorobek naukowy nie nalezacy do rozprawy
doktorskiej, obejmujacy interesujace zagadnienia fizyki materiatéw dwuwymiarowych, w tymw
duzym stopniu nowoczesnych materiatéw magnetycznych.

Wszystkie prace kandydata uzyskaty dotychczas 69 cytowan (Google Scholar), w tym 46
dotyczy prac sktadajacych sie na rozprawe (praca [ll] zgromadzita 17 cytowan, praca [IV] - 12
cytowan). Wg. bazy Scopus liczba cytowan catosci dorobku wynosi 43. S3 to bardzo dobre
wskazniki, Swiadczace o zainteresowaniu $rodowiska publikowanymi badaniami i o aktualnosci
podjetej tematyki.

Rozprawa zawiera szczegdtowa informacje o aktywnosci Doktoranta w zakresie
popularyzacji swoich wynikow. Wynika z niej, Zze Kandydat prezentowat swoje wyniki podczas
licznych miedzynarodowych konferencji, warsztatow i sympozjow, takich jak 9th International
Conference on "Nanomagnetism and Spintronics" {Sol-SkyMag 2025), Van der Waals Materials
for Nanoelectronics w 2025 r., 2D Quantum Materials for Spintronics 2024, The European
Conference Physics of Magnetism 2023 i 2021, Magnonics 2023, MagIC+ Workshop: Magnetism,
Interactions and Complexity w 2023 r. i 2021 r., Joint European Magnetic Symposia 2023 i 2022,
Whygtaszat takie referaty na seminariach w jednostce macierzystej oraz w Koszycach. Dobrze
Swiadczy to o aktywnosci Doktoranta w zakresie upowszechniania swoich wynikéw w
Srodowisku i poddawania ich szerszej dyskusji. Kandydat uczestniczyt réwniez w warsztatach
dedykowanych pogtebianiu kompetencji w zakresie uiytkowania narzedzi obliczeniowych
opartych na formalizmie DFT. Ponadto, w 2023 r. Doktorant odbyt kilkumiesieczny staz pod
opieka dr. Martina Gmitry w Uniwersytecie Pavla Jozefa Safarika w Koszycach {Sfowacja). Warto
rowniez nadmieni¢, Zze Kandydat jest kierownikiem projektu badawczego projekt NCN
PRELUDIUM 23 pt. ,Elektronowe i magnetyczne wiasnosci dwuwymiarowych krysztatow
jodkow metali przejéciowych enkapsulowanych grafenem” (2024/53/N/ST3/02621; okres
realizacji 2025-2028).

Tematyka przedtozonej rozprawy miesci sie bez watpienia w nurcie najintensywniej
badanych zagadnien fizyki materii skondensowanej, dotyczac nowoczesnych materiatéw
dwuwymiarowych (samo okreslenie heterostruktury van der Waalsa jest tu zdecydowanie
zaweiajgce). Ich zastosowania moga w szczegolnosci obejmowaé obszar rozwijajacej sie
spintroniki, co konkretyzuje ich potencjat aplikacyjny. Przedmiotem badan staty sie zaréwno
jednowarstwy o wiasciwosciach kontrolowanych domieszkowaniem, jak i dwuwarstwy
dichalkogenkéw wanadu oraz heterostruktura Cris/grafen {w kontekscie twistroniki). Na
podkreslenie zastuguje staranny dobor metod badawczych, opartych przede wszystkim a
formalizmie DFT, ale uwzgledniajacych takie podejScia pozwalajgce badaé wilasciwosci
magnetyczne (w tym m.in. metody Monte Carlo) czy transportowe. Uzyskane wyniki stanowia z
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pewnoscig rozwigzanie postawionego problemu naukowego w ramach wybranego zakresu
metod badawczych.

Z przedtozonej rozprawy wnioskuje, ze Doktorant jest kompetentnym uzytkownikiem
narzedzi obliczeniowych implementujgcych formalizm DFT, ale takze narzedzi uzupetniajacych
obraz fizyczny badanych uktadéw. Przy ich zastosowaniu uzyskuje wartosciowe wyniki
dotyczgce wtasciwosci fizycznych bardzo interesujgcych uktadéw niskowymiarowych oraz
kompetentnie je analizuje. Dowodzi to umiejetnosci samodzielnego prowadzenia pracy
naukowej w obszarze obliczeniowe] fizyki fazy skondensowanej. Catoksztatt dorobku
naukowego swiadczy pewnoscig o potencjale naukowym Kandydata.

Podsumowujgc, jednoznacznie stwierdzam, ze przedstawiona przez Pana mgr. Mirali
Jafari rozprawa p.t. Electronic, magnetic and transport properties of selected van der Waals
heterostructures stanowi oryginalne rozwigzanie problemu naukowego. Rozprawa ta
prezentuje ogdlng wiedze teoretyczng Kandydata w dyscyplinie nauki fizyczne oraz dowodzi
umiejetnosci samodzielnego prowadzenia przez niego pracy naukowej w tym zakresie.
Spetnia_zatem wszystkie wymagania stawiane przez ustawe z dn. 18 lipca 2018 r. Prawo o
szkolnictwie wyizszym i nauce (okreslone przez art. 187 ustawy). Wnosze zatem do Komisji

Doktorskiej powotanej przez Rade Naukowa Dyscyplin Nauki Fizyczne i Astronomia w
Uniwersytecie im. Adama Mickiewicza w Poznaniu o dopuszczenie Pana mgr. Mirali Jafari do
dalszych etapow postepowania w sprawie nadania stopnia doktora w dyscyplinie nauki
fizyczne, w tym do obrony rozprawy doktorskiej.

W i R P O P
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