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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr inz. Kingi Jasiewicz
pt. ,Teoretyczne badania struktury elektronowej i wybranych wtasciwosci stopéw o
wysokiej entropii na bazie metali przejsciowych”.
wykonanej pod kierunkiem prof. dr hab. inz. Janusza Toboty
na Wydziale Fizyki i Informatyki Stosowanej,
Akademii Gérniczo-Hutnicza im. Stanistawa Staszica w Krakowie

Rozprawa doktorska pani mgr inz. Kingi Jasiewicz jest poéwiecona badaniu stopéw
o wysokiej entropii konfiguracyjnej przy uzyciu zlozonych obliczen numerycznych.
Materialy te sa zbudowane z co najmniej pieciu gléwnych skladnikéw, ktérych
poszczegélne atomy rozlozone s3 w sposéb nieuporzadkowany w prostej sieci
krystalograficznej typu fcc, bee lub hep. W ostatnich latach inzynieria materiatowa skupia
na nich coraz wigkszg uwage, gdyz ich wilasnosci dalece r6znig si¢ od konwencjonalnych
stopéw. Do szczeg6lnych wlasciwosci stopéw wysokoentropowych nalezg m.in.: wysoka
twardo$é, odpornosé na Scieranie, czy tez odpornoé¢ termiczna. Autorka omawia dwie
grupy stopéw wysokoentropowych, stopy TaNbHfZrTi nalezagce do materiatéw nadprze-
wodzacych oraz posiadajgce wlasnoéci magnetyczne stopy CoCrFeNiAl

Recenzowana rozprawa doktorska skiada sie ze wstepu, w ktérym przedstawiono
tezy, cel i zakres pracy, oraz trzech czesci: CzeSci I zawierajacej wstep teoretyczny,
Czesci IT opisujgcej wyniki obliczert struktury elektronowej i innych wielkosci fizycznych
dla dwéch rodzin HEA: CrCoFeNiAl i TaNbHfZrTi, oraz dwéch dodatkéw zawartych w
Czesci III. Podsumowanie z dobrze uzasadnionymi i metodycznie uporzgdkowanymi
wnioskami koricowymi koriczy rozprawe. Wprowadzenie teoretyczne, obejmuje trzy
rozdzialy. Rozdzial pierwszy rozpoczyna sie wprowadzeniem definicji stopéw
wysokoentropowych. Autorka omawia cechy szczegélne tych materialow, m.in,, entropie
konfiguracyjna, strukture krystaliczng i odksztalcenie sieci.  Przedstawia najnowsze
informacje na ten temat pokazujac jednoczeénie, ze kryterium wysokiej entropii nie jest
wystarczajace do opisu tych materialéw. W podrozdziale ,Mechanizmy formowania
stopéw  wysokoentropowych”  zostaly przedstawione takze inne parametry



termodynamiczne  istrukturalne, ktére opisuja mozliwos¢ utworzenia stopu
wysokoentropowego. Rozdzial drugi przedstawia podstawy teoretyczne uzytych metod
obliczeniowych: czyli teorii funkcjonatu gestosci (DFT, density functional theory), metody
KKR ( Korringi, Kohna i Rostokera) oraz przyblizenia koherentnego potencjatu (CPA,
coherent potential approximation). Kolejny rozdzial zawiera elementy teorii
nadprzewodnictwa ze szczegblnym uwzglednieniem teorii BCS. Przedstawia tez
teoretyczny opis oddzialywania elektron-fonon. Autorka omawia tutaj przyblizenia
pozwalajace na efektywne wyznaczenie stalej sprzezenia elektron-fonon w badanych
ukladach bez wyliczania fononowych krzywych dyspersji.

W Czesci Il zawarte sq wyniki obliczen przeprowadzonych dla nadprzewodzacych stopéw
TaNbHfZrTi (Rozdziat4) oraz magnetycznych stopéw CoCrFeNiAl (Rozdziat 5). W obu
przypadkach zostala przeprowadzona bardzo szczegélowa analiza gestosci stanow
elektronowych otrzymanych przy uzyciu metody KKR-CPA. Dodatkowo przy pomocy
metody pasm zespolonych wyznaczono elektronowe krzywe dyspersji oraz szerokosci
pasm elektronowych. Dla stopéw (TaNb)oe(HfZrTi)es sczegétowo oméwiono problem
wyznaczania statej sprzezenia elektron-fonon. Bardzo dokfadnie zostaly uzasadnione
przyblizenia dotyczace oszacowania wkiadu fononowego. Wyliczona zostala stala
sprzezenia elektron-fonon. Ostatecznie wyniki obliczeri potwierdzaja konwencjonalny
mechanizm nadprzewodnictwa w tym ukladzie, a wyliczona temperatura krytyczna jest
zgodna z danymi eksperymentalnymi dla nieco wyzszej niz zwykle wartosci
pseudopotencjatu kulombowskiego p*. Przeprowadzono réwniez obliczenia majace na
celu sprawdzenie, jak na nadprzewodnictwo wplywa zmiana stezeri pierwiastkéw

sktadowych, réwnowazna zmianie liczby elektronéw walencyjnych.

Zbadano tez wplyw ciSnienia na strukture elektronowg i nadprzewodnictwo
w TagasNbg 3Hfo11Z1011 Tio11 - Przy czym wyznaczenie zaleznosci temperatury krytycznej od
ciénienia wymagalo znalezienia formuly igczacej temperatur¢ Debye’a z ciSnieniem.
Przedstawiono metode Debye'a-Griineisena, ktéra zostata przetestowana dla czystych
krysztatéw Nb i Ta (Dodatek A). Ostatecznie uzyskano dobra zgodno$¢ pomigdzy
teoretyczng i doswiadczalng zaleznoécig temperatury krytycznej od ci$nienia.

Dodatkowo autorka przedstawila wyniki obliczen dla pieiu superkomorek, aby pokazac
wplyw uporzadkowania bliskiego zasiegu i dystorsji sieci krystalicznej na strukture
elektronowg i parametry nadprzewodnictwa. Wykazano, Ze uzglednienie dystorsji
pozwala na odtworzenie eksperymentalnej temperatury krytycznej przy zatozeniu
standardowej wartosci p.*.

W rozdziale 6 oméwiono wyniki dotyczace magnetycznych stopéw CoCrFeNiAl
Zaleznoéé struktury elektronowej, krystalicznej i magnetycznej zostaly oméwione dla
réznych stezeni atoméw w skladzie stopu. Obliczenia zostaly wykonane przy uzyciu
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metody KKR-CPA z uwzglednieniem polaryzagji spinowej. Zbadano stabilnos¢ struktury
bce i fcc w stopach o réznych stezeniach poszczegélnch skiadnikéw. Przeanalizowano
wplyw uporzadkowania magnetycznego atoméw na formowanie okreslonej fazy
krystalicznej. W Dodatku B zaprezentowano wykresy zalezno$ci energii catkowitej
ukiad6éw CrCoFeNiAl od statej sieci.

Podsumowujgc stwierdzam, ze Autorka przedstawila w rozprawie doktorskiej bardzo
obszerny zestaw wynikéw obliczen, ktére pozwolily na opisanie najwazniejszych
wlasnoéci badanych materiatéw, tzn. nadprzewodnictwa w stopach TaNbHfZrTi oraz
wiasnoséci magnetyczych stopéw CrCoFeNiAl. Ich opracowanie wymagato metodycznej
pracy nad analizag danych i prezentacjg wynikéw. Uzyte metody obliczeniowe i
zastosowane przyblizenia sg adekwatne do rozwigzywanych probleméw. Duza czgs¢
przedstawionych w rozprawie wynikéw badan zostata opublikowana w czasopismach o
renomie migdzynarodowej. Rozprawa zawiera bardzo duzy materiat faktograficzny, co nie
sprzyja przejrzystosci ilatwoéci czytania, niemniej autorka dobrze sobie poradzila z
przedstawieniem bardzo obszernych obliczeri numerycznych oraz metod obliczeniowych
stosowanych w rozprawie, jak réwniez wczeéniejszych prac naukowych. Ukfad pracy jest
przejrzysty, praca jest starannie zredagowana, napisana poprawnym jezykiem, z obszerng
bibliografia, zawierajacg najwazniejsze dane literaturowe dotyczace badanych systemow.

Drobne braki i nieScistoéci w pracy jednak wystepuja:

1. Niektére wzory w rozdziale 4 (m.in. 4.1, 42, 44) pojawiajg si¢ w nie do korica
wlasciwych miejscach.

2. Brak odwotania w tekécie do Rysunku 4.5.

4. Skréty TNHZT ze strony 86 i BM uzyty w podsumowaniu (str 115) nie zostaly w pracy
wyjasnione.

Moim zdaniem rozprawa doktorska mgr inz. Kingi Jasiewicz zawiera bardzo
szeroki, dobrze opracowany material badawczy oraz stanowi znaczny wkiad do badari nad
magnetycznymi oraz nadprzewodzacymi stopami wielosktadnikowymi.

Uwazam, ze rozprawa spelnia wymagania stawiane osobom ubiegajgcym sie
o stopieri naukowy doktora, zgodnie z ustawg o stopniach naukowych i tytule naukowym
oraz o stopniach w zakresie sztuki, i wnosze o dopuszczenie mgr inz. Kingi Jasiewicz do
dalszych etapéw przewodu doktorskiego.
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