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Ocena rozprawy doktorskiej mgr inz. Konrada Wilczynskiego
pt. ,Teoretyczne badania wtasciwosci fononowych materiatéw o strukturze dwuwymiarowej i ich

heterostruktur z uwzglednieniem temperatury sieci krystalicznej”

W przedstawionej do recenzji pracy doktorskiej wykonanej pod kierunkiem promotora prof.
dr hab. inz. Mariusza Zdrojka i promotora pomocniczego Arkadiusza Gertycha z Politechniki
Warszawskiej, mgr inz. Konrad Wilczynski podejmuje tematyke zwigzang z wykorzystaniem
funkcjonatéw gestosci (DFT) do badania materiatéw dwuwymiarowych i ich hybryd. W moim odczuciu
badania omoéwione w dysertacji s3 bardzo ciekawe a obliczenia zostaty dobrze przemyslane i
przeprowadzone w systematyczny sposob. Z informacji zawartych w rozprawie wynika, iz pan Konrad
Wilczynski jest wspdtautorem 9 prac z czego w trzech jest pierwszym Autorem. Dwie kolejne prace sg
w przygotowaniu i Doktorant bedzie rdwniez pierwszym Autorem w tych pracach. T3 pokaZng liste
uzupetniajg kolejne 3 publikacje w materiatach pokonferencyjnych i tu pan Konrad Wilczynski jest
pierwszym Autorem w jednej z nich. Doktorant prezentowat réwniez swoje wyniki w formie
prezentacji ustnej na 6 konferencjach oraz na jednej w formie posterowej. Cztery z tych konferencji
miaty zasieg miedzynarodowy. Kierowat rowniez dwoma projektami wewnetrznymi Politechniki
Warszawskiej i byt wykonawcg w jednym grancie z FNP.

Dysertacja liczy 199 strony i podzielona zostata na szes$¢ rozdziatéw oraz spisy dorobku Autora i
literatury (zawierajacy 153 pozycje pismiennicze), a takze dwa dodatki i wykaz skrotéw. Roztozenie
tresci na poszczegdlne rozdziaty jest dobrze wywazone i czytelnik jest stopniowo wprowadzany w
tematyke pracy, teorie zwigzang z obliczeniami struktury fononowej oraz DFT i w koncu w same
badania teoretyczne przeprowadzone przez Autora.

Strone formalng przedstawionej do recenzji rozprawy oceniam dobrze. Praca jest bardzo
estetyczna a rysunki dobrej jakosci i czytelne. Jezyk uzywany w pracy jest poprawny a drobne
uchybienia czy niezreczne sformutowania (np. frazy ,wartosci sg ok”) nie wptywajg na generalnie
bardzo pozytywny odbidr tresci. W trakcie lektury dostrzegtem kilka drobiazgdw, na ktére chciatem
zwroci¢ uwage:



e Skale na rysunkach 5, 8, 10 i kilku innych nie s intuicyjne. Zajeto mi chwilg czasu aby zrozumiec,
ze oznaczone na czarno linie wskazujg jedynie na styl oznaczania poszczegélnych parametrow.
Przyznaje, ze w oznaczeniach jest logika, ale jednoczesnie wymusza to na czytelniku zestawianie
kilku informacji aby zrozumie¢ dane na wykresie.

e Odwotania do niektérych rysunkéw nie pojawiajg sie w pracy w odpowiedniej kolejnosci.

e Nie wszystkie elementy pojawiajgce sie na rysunkach sg w pracy lub podpisach oméwione, np.
strzatki na rysunku 12 (str. 96).

e Rozmiary opisdw na rysunkach nie zostaty ujednolicone. Dobrze to wida¢ poréwnujgc rysunki 36,
37, 38 i 39 odpowiednio na stronach 136, 138, 1401 143.

Merytoryczng strone pracy oceniam na bardzo dobrg. W rozdziatach pierwszym i drugim Autor
wprowadza czytelnika w tematyke rozprawy oraz przedstawia jg na tle badan $wiatowych. W rozdziale
trzecim opisuje aspekty zwigzane z obliczeniami teoretycznymi struktury fononowej w ciatach statych.
Jest to bardzo rozbudowany rozdziat stanowigcy doskonaty wstep do teorii drgaft harmonicznych i
anharmonicznych. Opisane w nim zostaly rowniez sposoby radzenia sobie w obliczeniach
teoretycznych z temperaturg. W moim odczuciu ten fragment rozprawy ma ogromng wartosc dla
badaczy, ktérzy chcieliby zaja¢ sie podobng problematyka i z pewnosciag mégtby funkcjonowac jako
cze$¢ podrecznika akademickiego. Z drugiej jednak strony ztozonos¢ opisu spowodowata, ze w czasie
zadanym na przygotowanie tej recenzji nie bytem w stanie przesledzi¢ wszystkich zaleznosci podanych
w tej czesci rozprawy i sprawdzi¢ czy nie zawierajg jaki$ drobnych btedéw drukarskich. Rozdziat
czwarty rozprawy poswiecony zostat metodyce obliczeniowej. Zawiera on doskonaty wstep do DFT z
omowieniem szeregu pseudopotencjatéw wykorzystywanych w obliczeniach teoretycznych. Ta czgs¢
dysertacji bardzo mi sie podoba i moim zdaniem ma ogromng wartos¢ dla 0s6b chcgcych zapoznac sig
z DFT. Warto tu réwniez nadmieni¢, ze pan Konrad Wilczyniski opracowat wiasne autorskie metody
optymalizacyjne i stworzyt stosowne skrypty, ktore przyspieszyty obliczenia w pakiecie SIESTA.
Wskazuje to na petne zrozumienie oprogramowania oraz na Jego dojrzatos¢ naukowg. Rozdziat pigty
stanowi rdzen rozprawy doktorskiej i Doktorant opisat w nim badania naukowe, ktére przeprowadzit.
W podrozdziale 5.1 skupit sie na badaniach 1H-MoS; i 1H-WS,. Bardzo podoba mi sig¢ systematyczne
podejécie jakie zastosowat Autor dysertacji w tej czesci rozprawy, w szczegélnosci poréwnania
wynikéw uzyskanych z wykorzystaniem réznych pseudopotencjatow. Pokazuje to, po raz kolejny na
bardzo systematyczne podejécie do wykonywania obliczer i che¢ sprawdzenia wszystkich czynnikow,
ktére moglyby wptyna¢ na uzyskane wyniki. Istotnymi wnioskami jaki formutuje Doktorant jest wptyw
na czestotliwosci fononowe zaréwno rozszerzalnosci termicznej grubosci warstw jak i ograniczenie
stopni swobody mozliwych kierunkéw rozszerzalnosci. Obliczenia te rozszerzone sg w podrozdziale
5.2. Wyniki tam przedstawione wskazujg jasno, ze pseudopotencjat LDA pozwala na symulowanie
wynikéw eksperymentalnych z duzg precyzjg. Autor pokazat réwniez, ze ilos¢ warstw wptywa na
temperaturowe zaleznosci czestosci fononéw oraz w mniejszym stopniu ale jednak zauwazalnie na
rozszerzalno$¢ termiczng w szczegdlnosci na odlegtosci miedzywarstwowe. Z kolei w podrozdziale 5.3
Doktorant opisat pierwszg z badanych heterostruktur — 1H-MoS,/1H-WS,. Skupit sie na czterech
mozliwych wzajemnych utozeniach obu warstw eliminujac te, ktére sg termodynamicznie niestabilne.
Jest to podejécie w petni akceptowalne aczkolwiek nalezy podkresli¢, ze w eksperymentach istnieje
mozliwos$¢ wytworzenia réwniez tych niestabilnych struktur i mozliwe, ze te wyniki teoretyczne
miatyby rowniez istotny wptyw na Swiat naukowy. W tej czesci pracy Autor wykazat, ze wzajemne
utozenie warstw ma wptyw na czestotliwosci fononowe, aczkolwiek przewidywane przesunigcia
czestotliwoséci fonondw sg ponizej 1 cm™. Pokazat réwniez, ze podobnie jak dla wielowarstw WS,



najwieksze sg rozszerzalnosci termiczne miedzy warstwami heterostruktury. Istotna jest rowniez
obserwacja wskazujgca na zaleznos¢ temperaturowg czestotliwosci fononéw w zaleznosci od
wzajemnej orientacji warstw. W podrozdziale 5.4 Autor skupit sie na opisie kolejnej heterostruktury
to jest grafenu i 1H-MoS,. Wyniki tu uzyskane wskazujg na zmiane czestotliwosci fononéw MoS;
niezaleznie od naprezenia grafenu czy MoS,. Obecnos¢ grafenu i jego mata rozszerzalnosé termiczna
powoduje zanik rozszerzalnosci termicznej w ptaszczyznie dla MoS; na korzys¢ wzrostu rozszerzalnosci
w kierunku prostopadtym do ptaszczyzny. W ostatnim z podrozdziatéw, w ktdrych opisany jest rdzen
pracy tj. rozdziale 5.5, Autor skupit sie na prébie wyjasnienia obecnosci dodatkowego maksimum w
widmach Ramana dla 1T-TiS; oznaczanego w literaturze Sh. 1T-TiS; jest duzo trudniejszym
obliczeniowo materiatem i dlatego Doktorant skorzystat z poprawki DFT+U (U=2.1 eV). Obliczenia te
pozwolity pokaza¢, ze materiat ten charakteryzuje sie zaleznoscig potozenia czestotliwosciowego
moddéw fononowych od temperatury, ktéra jest wieksza niz dla innych badanych w dysertacji
dichalkogenkéw. Obliczenia jakie przeprowadzit Doktorant pokazaty réwniez, ze dodatkowe
maksimum Sh moze mie¢ zwigzek z nadtonem 2Eu(TO). Autor pracy zbadat réwniez mozliwosc
formowania sie tego maksimum na skutek defektéw w postaci nadmiarowego tytanu. Chciatbym
podkreslic, ze ta cze$¢ pracy bardzo mi sie podobata i po raz kolejny wskazuje na dojrzatos¢ naukowg
Doktoranta. Prace zamyka podsumowanie, w ktérym Autor przedstawia najwazniejsze wnioski
wynikajgce z przeprowadzonych badan. Uzupetnieniem pracy sg dodatki, w ktérych przedstawione
zostaty dodatkowe obliczenia oraz pliki wejsciowe do oprogramowania SIESTA oraz kody Matlab.

W trakcie lektury przedstawionej do recenzji pracy nasungt mi sie szereg uwag i pytan, ktore
wymienione sg ponizej:

e Nastronie 55 rozprawy Autor podaje przesuniecia energetyczne wykorzystane w obliczeniach
z rozdziatéw 5.1-5.4 oraz 5.5. Nie jest dla mnie jasne z czego wynika taki wybér tych wartosci.

¢ Na stronach 57-58 podawane s3 gestosci siatek punktéw k. Z czego wynikajg wybory tych
gestosci — widze, ze zmieniajg sie one w do$¢ duzym zakresie. Co znaczy, ze siatka jest np.
14x14x1 z k=0?

e Na stronie 61 Autor stwierdza, ze wybor wartosci dla parametru h zostat poprzedzony
,stosownymi testami”. Jakiego typu testy zostaty przeprowadzone?

e Na stronie 75 Doktorant dyskutuje gestosci punktdw k uzytych w trakcie obliczen dla
heterostruktur. Stwierdza tam, ze zmniejszenie gestosci siatki jest zasadne i argumentuje to
zmniejszeniem rozmiaru pierwszej strefy Brillouina. Czy jednak w przypadku préby odwikfania
strefy i rzutowania jej na strefy materiatow sktadowych w heterostrukturze nie lepiej bytoby
jednak zwiekszy¢ gestosc siatki?

e Na rysunku 16a (str. 102) wyniki drgan zewnetrznych dla 4L wydaja sie nieznacznie odbiegac
od reszty danych. Z czego to moze wynikac?

e Z kolei na stronie 103 i rysunku 17 Autor pokazuje, ze miedzywarstwowa rozszerzalnosc
termiczna dla 3L jest nieco inna. Jaka jest zdaniem Autora przyczyna tej rozbieznosci?

e W podrozdziale 5.5.4 Autor bada wptyw zdefektowania struktury na mody fononowe.
Zabrakto mi tu pokazania gdzie w komodrce elementarnej umieszczone zostaty dodatkowe
atomy i jaki wptyw majg one na strukture 1T-TiS,. Wstawki na rysunkach 39 (strona 143) i 40
(strona 144) pomagajq ale nie sg wystarczajgce. Czy nie lepiej bytoby aby atomy Ti stanowity
tylko interkalacje?



Podsumowanie

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska mgr inz. Konrada Wilczyniskiego zwigzana jest
z teoretycznymi badaniami wiasnosci fononowych uktadéw dichalkogenkéw metali przejsciowych
oraz ich hybryd z grafenem. Stanowi ona oryginalne rozwigzanie problemu naukowego i wskazuje
jednoznacznie o dogtebnej wiedzy w dyscyplinie oraz o zdolnoéci do samodzielnego prowadzenia
pracy naukowej przez Doktoranta. Niewielkie uchybienia edytorskie wystepujgce w rozprawie nie
wplywaja znaczaco na jej poziom naukowy i moja jej pozytywnga ocene. Stwierdzam, ze przedstawiona
do recenzji rozprawa doktorska mgr inz. Konrada Wilczyriskiego spetnia warunki stawiane przez
artykut 187 ustawy z dnia z dnia 20 lipca 2018 r. Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce
(Dziennik Ustaw z 2020 roku pozycja 85, z pozniejszymi zmianami) i wnioskuje o dopuszczenie
Doktoranta do publicznej obrony rozprawy. Jednoczesnie biorgc pod uwage wyrdzniajacy sig
dziatalnoé¢ naukowa Doktoranta, a w szczeg6lnosci Jego dorobek publikacyjny, na ktory sktada sig 12
publikacji w tym w czterech z nich jest pierwszym Autorem - wnioskuje do Rady Dyscypliny Politechniki
Warszawskiej o wyrdznienie rozprawy.
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