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Ocena rozprawy doktorskiej mgr Rafata Topolnickiego

pt. ,,Teoretyczny opis adsorpcji i koadsorpcji Sn i Pb na Ru(0001)”

W przedstawionej rozprawie doktorskiej mgr Rafal Topolnicki zajmuje si¢ teoretyczng
analiza procesow formowania si¢ warstw adsorpcyjnych cyny i olowiu oraz warstw stopow
cyna-olow na powierzchni (0001) rutenu. Modelowanic wlasnosci strukturalnych i
elektronowych przeprowadzono metodami teorii funkcjonalu gestosci (DFT) uzywajac
pakietu obliczeniowego VASP. Tematyka rozprawy dotyczy aktualnych zagadnien, waznych
zarowno ze wzgledu na ich znaczenie poznawcze jak 1 ze wzglgdu na mozliwosc ich
wykorzystania w przyszloéci do uzyskiwania nowych materialtow o pozadanych
wlasciwosciach fizycznych.

Praca doktorska, wykonana pod kierunkiem dr hab. Roberta Kucharczyka, sktada si¢ z
siedmiu rozdzialow oraz bibliografii, stanowigc typowy dla rozpraw doktorskich uktad pracy
liczacej 91 stron. Zestawienie bibliograficzne zawiera 84 pozycje w tym artykuty z kilku
ostatnich lat, co $wiadczy o dobrym rozeznaniu stanu badan w podjetej tematyce. Przed
spisem tresci autor zamiescit Streszczenie po polsku i po angielsku.

W rozdziale 1 doktorant przedstawia motywy i uzasadnia celowos$¢ merytoryczng
podjecia badan teoretycznych uktadéw metal-metal, w szczegdlnosci adsorpeji olowiu i cyny
na powierzchni rutenu, stawiajac sobie ambitny cel stworzenia teoretycznego opisu badanych
eksperymentalnie ukladéw oraz wyjasnienia na tym gruncie licznych Kkontrowersji
interpretacyjnych. Autor doskonale zdaje sobie sprawg =z trudnosci bezposredniego
przetozenia wynikéw symulacji na rzeczywiste procesy.

Dwa nastgpne rozdzialy poswigcone sa przedstawieniu metody badawczej oraz
omowieniu wynikoéw obliczen wstepnych. W rozdziale 2, na podstawie obszernie cytowanej
literatury, doktorant prezentuje metode¢ badawczg DFT, opisuje procedure analizy
populacyjnej tadunkdéw Badera oraz przedstawia konstrukcje termodynamicznych diagraméw
fazowych. Zaprezentowany opis $wiadezy o bardzo dobrej znajomosci podstaw fizycznych

metod teoretycznych i obliczeniowych. W rozdziale 3 znajdujemy procedury wyboru
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parametrow obliczen wraz z uzasadnieniem wlaczenia do obliczen sprz¢zenia spin-orbita oraz
wyniki obliczen wstegpnych. Obliczenia wstgpne przeprowadzono w celu ustalenie
preferowanych miejsc adsorpeji pojedynczych atomoéw cyny/olowiu osadzonych na
powierzchni (0001) rutenu.

W dwoch kolejnych rozdziatach o blizniaczej strukturze autor prezentuje badania
dotyczace odpowiednio uktadéw Sn/Ru(0001) i Pb/Ru(0001). Oba rozdziaty zawieraja
szczegOtowy opis dostepnych danych doswiadczalnych, ktére wykorzystano jako bazg¢ do
analizy uzyskanych teoretycznie wynikow strukturalnych i elektronowych. Najbardziej
znaczacym wynikiem tej czesci pracy jest zaproponowanie nowego modelu strukturalnego dla
adwarstwy cyny, ktory doskonale odzwierciedla obrazy STM dla tego ukiadu. Nastgpny
rozdzial zawiera wyniki badania koadsorpcji cyny i olowiu na powierzchni Ru(0001).
Doktorant pokazal, ze uporzadkowane stopy powierzchniowe Sn-Pb sg stabilniejsze niz
czyste fazy cyny i olowiu, co odpowiada danym doswiadczalnym.

W wszystkich czgéciach rozprawy pan mgr Rafal Topolnicki wykorzystuje
termodynamike ab-initio, ktérej zaloZenia przedstawia szczegdélowo w podrozdziale 2.8.
Chociaz autor zdaje sobie sprawg z przyblizonego charakteru tego podejscia to mdj niepokoj
budzi mieszanie wielkosci obliczonych dla temperatury zera bezwzglednego z parametrem
zaleznym od temperatury i cisnienia. Konkretna warto$¢ potencjatu chemicznego wynika, jak
stusznie zauwaza autor, z warunkow eksperymentalnych (temperatura i cinienie osadzanych
atomow). Wydaje sie jednak, ze w zastosowanym przyblizeniu interpretacja tego parametru
nie jest tak oczywista. Czy moglby Pan to skomentowac?

Prowadzona na biezgco wnikliwa, krytyczna analiza uzyskiwanych wynikéw wskazata
na koniecznos¢ modyfikacji konstrukcji diagramu fazowego. Zaproponowane przez autora
podejscie pozwala na uwzglednienie wspolistnienia stopu z czystymi fazami. W pracy
przedstawiony jest algorytm wyznaczania dyskretnego diagramu fazowego a autor
przygotowat program w C++, ktérego uzywal w swoich obliczeniach.

W podsumowaniu mgr Rafal Toplonicki klarownie wypunktowal wszystkie znaczace
wyniki prezentowanej rozprawy oraz krotko wskazal mozliwosci dalszego rozwoju podjete)
tematyki.

Przedstawiona rozprawa doktorska zawiera bardzo warto$ciowe i oryginalne wyniki,
ktore zostaly juz w czgsci opublikowane (5 prac, w tym jedna w przygotowaniu) a jej autor
wykazal si¢ rzetelng wiedza 1 znajomo$cig literatury, co wykorzystal zaréwno do

prawidlowego postawienia zadan badawczych jak i ich poézniejszej interpretacji. Nalezy



rowniez podkresli¢, ze oceniana praca ukazuje mgr Rafata Topolnickiego jako sumiennego
badacza o solidnych umiejetnosciach postugiwania sig technikg obliczeniowa DFT.

7 duza przyjemnoscig stwierdzam, ze rozprawa napisana jest tadng polszczyzng z
kilkoma tylko drobnymi blgdami oraz, Zze charakteryzuje si¢ starannym dopracowaniem
edytorskim co przyczynilo si¢ do znacznego ulatwienia zadania postawionego recenzentowi.
Ponadto, praca nie jest zwykla relacja wynikow naukowych. Autor w bardzo interesujacy
sposob prowadzi czytelnika przez proces badawczy odpowiadajac sukcesywnie na pytania
rodzace si¢ podczas czytania.

Moim zdaniem mgr Rafat Topolnicki umiejetnie zrealizowal postawione zadania i jest
dobrze przygotowany do pracy badawczej w dziedzinie fizyki ciala stalego a przedstawiona
rozprawa doktorska spetnia w nadmiarze warunki stawiane przez Ustawe o tytulach i
stopniach naukowych. Z pelnym przekonaniem wnioskuj¢ o dopuszczenie Doktoranta do

publicznej obrony oraz o wyrdznienie rozprawy doktorskiej.
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