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Recenzja pracy doktorskiej mgr Kai Bilinskiej
pt. ..Study of Thermoelectric Properties of Half-Heusler Phases: ab initio
and Machine Learning Analysis”

Praca doktorska mgr Kai Bilinskiej pt. ,,Study of Thermoelectric Properties of Half-Heusler
Phases: ab initio and Machine Learning Analysis” powstata w Instytucie Niskich Tempera-
tur i Badan Strukturalnych im. Wtodzimierza Trzebiatowskiego Polskiej Akademii Nauk we
Wroctawiu, a promotorem jest dr hab. Maciej Janusz Winiarski.

Autorka przebadala ponad 150 zwigzkéw (dokladnie: 153) o strukturze stopéw Heuslera
w ktorych jedna z podsieci jest pusta. Zwiazki o takiej strukturze sa okreslane w literaturze
angielskiej jako semi-Heusler lub half-Heusler compounds, autorka w swojej pracy zastoso-
wala skrot hH dla tych materialow, zostanie on réwniez uzyty w niniejszej recenzji. Praca
doktorska ma charakter teoretyczny, a badania polegaly na wykonaniu obliczen struktury
elektronowej kodem VASP. Brak tu systematycznych poréwnan do innych metod za wyjat-
kiem odniesien do wczesniejszych publikacji autorki dla kilku materialéw, gdzie prowadzono
obliczenia metoda LAPW. Brak réowniez Scislejszych refleksji nad uzytymi pseudopotencjata-
mi. Badania doktorantki koncentrowaly sie na okresleniu interesujacych fizycznie wtasciwosci
takich jak:

* Szerokos$¢ przerwy energetycznej na poziomie Fermiego, czyli okreslenie czy materiat ma
wlasciwosci metalu, polprzewodnika czy izolatora. Prowadzac obliczenia spinowo spola-
ryzowane mozna okresli¢ réwniez wlasciwosci magnetyczne i zidentyfikowa¢ materiaty
takie jak potmetaliczne ferromagnetyki czy spinowo spolaryzowane poélprzewodniki z ze-
rowa przerwa energetyczna. Uzywano tutaj potencjaléw wymienno-korelacyjnych GGA
oraz mBdJ.

¢ Okreslenia struktury pasmowej, ktora pozwala podejrzewac istnienie stanu stanu izola-
tora topologicznego. Autorka w dalszej czeSci pracy sugeruje, ze niektore materialy maja
charakter izolatora topologicznego, moim zdaniem bez wystarczajacego uzasadnienia.
Czy i w jaki sposob byt wyznaczany indeks Z2? Prosilbym o wyjasnienie w jaki sposob
takie analizy w oparciu o obliczenia autorki moglyby by¢ przeprowadzone, gdyz uzasad-
nienie Ze proponowane w punkcie 2.6 materialy sa izolatorami topologicznymi wydaje
mi sie mie¢ slabe podstawy. Dobrze byloby wyjasni¢ czy VASP posiada takie mozliwosci
wbudowane w kod lub ewentualnie jakie narzedzia potrzebne bylyby do postprocessingu
aby te informacje uzyskac.



¢ Parametry elastyczne oraz rownowagowy parametr sieciowy. Oszacowano réwniez stabil-
nosc¢ zwiazkoéw z kryterium Borna oraz przez poréwnanie z baza OQMD. Nie jest jasne,
czy autorka te poréwnania prowadzita uzywajac po prostu strony projektu OQMD, czy
tez jakies dodatkowe obliczenia w oparciu o metodologie zastosowana w projekcie OQMD
byly prowadzone. Wiadomo, ze dane na stronach tego projektu nie zawsze musza sie
pokrywac z eksperymentalna rzeczywistoscia, np. autor recenzji sam wytworzyl kilka
materialow ktore wg. tego projektu nie powinny istnie¢ (zwiazki typu TioMnAl). Z dru-
giej strony nowe dane na stronie projektu OQMD sa szybko uwzgledniane i korygowane,
o czym autor recenzji sam sie¢ rowniez przekonatl.

* Ze struktury pasmowej mozna réwniez okresli¢ czy mamy do czynienia z przerwa prosta
czy skosna w przypadku poétprzewodnika. Co bylo podstawa wybrania okreslonych Scie-
zek w przestrzeni odwrotnej dla ktérych pokazano pasma na rysunkach 2.1, 2.4, 2.6 i
3.3?

¢ Termosila, masa efektywna, relaksacyjny czas zycia nosnikéw. Na tych parametrach byto
skupione zainteresowanie autorki, co odzwierciedla sam tytul pracy. Termosila jest bar-
dzo wrazliwa na okreslenie polozenia poziomu Fermiego. Czesto w artykutach pokazuje
sie zaleznos¢ termosily od potozenia poziomu Fermiego aby da¢ wyobrazenie jak bardzo
jest ona wrazliwa. Przypuszczalnie dla ponad 150 zwiazkéw trudno byloby zawrzec ta-
kie poréwnanie, ale dla zwiazkéw o najwiekszej termosile, mysle Zze byloby warto (duza
termosilta wiaze sie z duzym nachyleniem wykresu gestoSci stanéw w poblizu poziomu
Fermiego, a co za tym idzie dla tych materialow czulosc¢ bylaby najwieksza). Potozenie
poziomu Fermiego bardzo tez bedzie zaleze¢ od np. zastosowania dodatkowych korelacji
Coulombowskich i od konkretnych wartosci oraz sposobu ich uwzgledniania (ang. Aro-
und Mean Field vs. Fully Localized Limit). W seryjnych obliczeniach o ktére oparty jest
projekt AFLOW uzyto parametrow zawartych w pracy Phys. Rev. X 1, 021012 (2011). Czy
tutaj uzyto LSDA+U, a jezeli nie to dlaczego?

* Przewodnos$¢ cieplna. Skladnik fononowy zostal tu przyblizony dos¢ starym modelem
Slacka, opartym o parametry elastyczne. Czy brany byl pod uwage przyczynek elektro-
nowy (z programu Boltztrap2)? Istnieja kody pozwalajace okresli¢ fononowy przyczynek
do przewodnosci cieplnej z rownania Boltzmanna (ShengBTE) w analogiczny sposob jak
robi sie to dla dla elektronowego skladnika programem Boltztrap2. OczywisScie dla ponad
150 zwiazkoéw nie ma to sensu. Jednak dla wybranych, najbardziej obiecujacych mate-
rialow zakladajac dostep do wydajnego klastra obliczeniowego wydaje mi si¢ Ze mialoby
to sens.

Na podstawie wynikéw obliczen ab-initio wytrenowano model oparty o technike regresyjna
SVR i poréwnano wyniki. Ten element pracy wydaje mi si¢ najbardziej nowatorski. Na wielu
zaprezentowanych wykresach obrazujacych obliczone z pierwszych zasad parametry wymie-
nione wyzej i te przewidziane przez regresyjny model Al widag, ze czeSc zbioréow danych uktada
sie dos¢ dobrze na linii prostej co swiadczy o mozliwos¢ szybkiego przewidywania, czy raczej
lepszym stowem byloby tutaj oszacowania wlasciwosci badanych materialéw bez zmudnych i
kosztownych czasowo oraz energetycznie obliczen ab-initio. Z drugiej strony, zwykle koto poto-
wy danych zupelnie odstaje. Wedtug mnie przyczyna takiego stanu rzeczy jest nie uwzglednie-
nie korelacji w obliczeniach ab-initio lub tez uzycie niewlasciwych parametréw. Ponadto tam
gdzie brana pod uwage jest ilos¢ elektronéw powinno sie ja bra¢ w sposob bardziej dostoso-
wany do danej klasy materiatu. Przeciez wiadomo, Ze te same pierwiastki moga tworzyc rézne
zwiazki chemiczne na réznych stopniach utleniania (np. tlenki metali przej$sciowych), wiec sa-
mo przyjecie ze w kazdym materiale dany pierwiastek zachowuje sie tak samo jest btedne.
Na takich danych model regresyjny nie moze znalez¢ wlasciwej zaleznosci. Konieczne bytyby
dodatkowe parametry réznicujace pierwiastki oparte o pewne heurystyczne reguly.

Praca doktorska ma forme zwarta (czyli nie jest tzw. zszywka publikacji) ma 135 stron i 296
referencji literaturowych. Jest napisana w jezyku angielskim. W streszczeniu zdefiniowano jej
cel jako zbadanie wlasciwosci termoelektrycznych ponad 150 réznych zwiazkéw miedzyme-
talicznych o strukturze stopu Heuslera, a konkretnie tzw. p6t Heuslera czyli materialu w
ktorym jedna z podsieci pozostaje nieobsadzona. Wybrano do rozwazan materialy ktére ma-
ja 18 elektronéw walencyjnych. Sposrod tych 150 zwiazkow tylko 34 zostaly okreslone jako
termodynamicznie stabilne. Sposrod nich 120 bylo péiprzewodnikami.



Ponadto sprobowano uzyc¢ jednej z technik uczenia maszynowego — tzw. metody wektorow
wektorow nosnych w wersji dajacej na wyjsciu parametr ciagly w celu przewidzenia wyjscio-
wych parametrow, ktore wczesniej uzyskiwano z obliczen DFT. Po streszczeniu znajduje sie
spis publikacji stanowiacych baze pracy doktorskiej (5 pozycji) oraz wystapien konferencyj-
nych (2 postery na konferencji w Szczyrku i jeden na konferencji we Wroctawiu) oraz lista
uzytych w pracy doktorskiej skrotow.

Praca sklada si¢ z pieciu rozdziatéow i trzech dodatkow.

¢ Pierwszy rozdzial to obszerny wstep teoretyczny zawierajacy opis celu pracy oraz proce-
su badawczego, opis materialéw hH, opis metod ab-initio i podstaw teorii funkcjonatu
gestosci (DFT), opis materialow termoelektrycznych a takze opis uzytej w pracy metody
uczenia maszynowego - metody wektorow nosnych. Dosyé dokladnie opisano specyfike
uzytych metod - teorii DFT oraz kwestie istotne dla wyjasnienia wlasciwosci termoelek-
trycznych takie jak réwnanie transportu Boltzmanna czy model Drudego. Wstep ma 26
stron. W catej pracy bardzo mato informacji o uporzadkowaniu magnetycznym bada-
nych materialow. Poniewaz podpowloki elektronowe dla 18 elektronowego hH sa w pel-
ni obsadzone zwykle przyjmuje sie, ze takie hH nie maja wlasciwosci magnetycznych,
ale w tekscie pracy nie jest to odpowiednio wyjasnione. Nie ma tez wyjasnionej reguty
Slatera-Paulinga. Czy nieporzadek moéglby powodowac¢ w takim materiale pojawienie sie
momentu magnetycznego i czy taka nieuporzadkowana struktura moglaby mie¢ mniejsza
energie tworzenia komorki elementarnej? Dos¢ interesujace w konteksScie najnowszych
badan sa tzw. podwodjne zwiazki Heuslera powstajace z dwoch bazowych komorek ma-
jacych 17 i 19 elektronow przewodnictwa. Czy byly prowadzone jakies badania takich
materialow z podstawieniem aliowalentnym ?

Jak juz wspomnialem we wstepie autorka opisuje podstawy teorii DFT. Moja uwage zwro-
cilo réwnanie 1.6 i jego opis. Pomijajac kwestie btedu edytorskiego w zapisie sprzezenia —
jedna z podstawowych zalet DFT w stosunku do innych, zwlaszcza wczesniejszych metod
jest mozliwos¢ uzycia jednoelektronowych funkcji falowych, autorka tutaj moéwiac o ge-
stosci elektronowej i o funkcjach uzywanych w DFT ma we wzorze 1.6 funkcje zalezne
od wszystkich potozen elektronéw (jak rozumiem od 3N zmiennych). Prositbym o doktad-
niejsze wyjasnienie co tutaj autorka miata na mysli i jak rozumie¢ ten wzoér w kontekscie
DFT. W sekcji w ktorej opisywana jest metoda LAPW zostalo napisane ze wewnatrz sfery
MT (muffin-tin) nosniki (o jakie nosniki tadunku poza elektronami chodzi?) sa opisy-
wane przez harmoniki sferyczne, a na zewnatrz przez fale ptaskie. Ponizej jednak, jest
zamieszczony wzor 1.12 ktéry pokazuje Ze sprawa nie jest taka prosta. Wewnatrz sfe-
ry MT jest to suma iloczynéw harmonik sferycznych przez sume funkcji radialnych i jej
pochodnych, tak jak we wzorze 1.12. Dla metali przejSciowych konieczne jest réwniez
uwzglednienie lokalnych orbitali. W rzeczywistosci metoda LAPW wecale nie jest obecnie
tak czesto stosowana, zwykle kody do obliczen struktury elektronowej uzywaja do nie-
ktorych pierwiastkéw LAPW+LO a do innych APW+lo (do elektronéw d i f). Na stronie
projektu Wien2K mozna Sciagna¢ za darmo plik z ksiazka pt. ,Density Functional The-
ory and the Family of (L)APW-methods: a step-by-step introduction” autorstwa Stefaana
Cotteniera, gdzie podstawy teorii DFT oraz metod opartych o APW/LAPW sa przystepnie
wyjasnione. Metoda LAPW byla przez autorke wykorzystywana w jej artykutach, ktore
nie sa uwzglednione jako stanowiace podstawe pracy doktorskiej, natomiast artykuty
i badania opisane w pracy zostaly uzyskane kodem VASP przy uzyciu metody fal pta-
skich i pseudopotencjaléw PAW. Dziwi wiec posSwiecenie we wstepie dwoch stron tekstu
na metode LAPW i ledwo kilku linijek na metode PW/PAW bedaca podstawa wszystkich
wynikoéw zamieszczonych w pracy doktorskiej. Opis procedury tworzenia pseudopoten-
cjaléw, ich ograniczen (np. dla ciezszych pierwiastkéw), sprawdzania poprawnosci wyni-
kow z metodami pelnopotencjalowymi powinien by¢ zdecydowanie bardziej rozbudowany.
Pseudopotencjaly tworzy sie zwykle przy okreslonych zalozeniach (poréwnujac dane dla
pierwiastkow), ktére by¢ moze nie sa spetnione dla zwiazkéw chemicznych w ktérych
ma miejsce transfer tadunku. Szczegdlnie dla masowych i seryjnych obliczenn, moze byé
tak ze uzycie metod pseudopotencjatlowych jest zrédtem pewnych btedow. Zaleta metod
opartych o fale ptaskie i pseudopotencjaty jest ich szybkos$¢ wynikajaca z prostej bazy
funkcyjnej i mozliwosci uzycia wydajnych algorytméw (np. FFT) oraz co chyba najbar-
dziej istotne latwos¢ zrownoleglenia obliczenn na komputerach, ktére nie maja wspdlnej
pamieci. Metody takie jak LAPW zrownoleglaja sie duzo gorzej. Rozumiem uzycie VASP
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i metod opartych o fale ptaskie do zlozonych uktadow, ktére sa zbyt kosztowne oblicze-
niowo dla innych metod. Stopy Heuslera to jednak jedne z najprostszych materialow,
obliczenia metodami pelnopotencjalowymi dla bazowej komorki elementarnej zachowu-
jacej symetrie (grupa 216 lub 225) na pojedynczym wspoélczesnym komputerze trwaja
kilka do maksymalnie kilkudziesieciu minut. Nie ma tu zatem koniecznosci uzywania
metod PW, przy ktorych ich zalety nie maja sie szansy ujawni¢. OczywiScie sytuacja by-
laby inna, gdyby badano nizsza symetrie ukladu (np. nieporzadek) lub superkomorki,
tak jak dzieje sie to dla obliczenn fononowych. Podkresle jeszcze raz, ze w pracy brakuje
systematycznego porownania wynikéw uzyskanych z kodu VASP metoda PW z wynikami
uzyskanymi z metod pelnopotencjatowych, ktére zwlaszcza dla ciezszych pierwiastkow
bloku d i f powinno mie¢ miejsce.

Drugi rozdziat dotyczy struktury elektronowej badanych materialéw. Podano parametry
numeryczne uzyte podczas obliczeni oraz zawarto rozwazania dotyczace stabilnosci ba-
danych materialéw w oparciu o kryterium Borna oraz dane projektu OQMD. Nastepnie
pokazano dla potencjalnie stabilnych materialow wykresy struktury pasmowej wzdiuz
arbitralnie wybranej Sciezki (nie uzasadniono dlaczego wybrano akurat ta Sciezke). Okre-
Slono przerwy energetyczne dla potencjaléw GGA oraz mBJ. Zasugerowano réwniez, ze
kilka materialéw moze mie¢ charakter izolatoréw topologicznych. Podobnie jak pozostate
rozdzialy za wyjatkiem wstepu ten rozdzial konczy sie rowniez krotkim podsumowaniem.
W podsumowaniu zauwazono, ze szerokos¢ przerwy jest zwiazana z masa atomowa ato-
mow X i Y w strukturze XYZ odwrotna zaleznoscia. Nie zastanawiano sie w pracy jednak
glebiej co jest tego przyczyna. Rozdzial ma 13 stron.

Trzeci rozdzial poSwiecony jest wlasnosciom termoelektrycznym badanych materiatow
i ma 23 strony. Na poczatku opisano w nim procedure okreslania sieciowego sktadni-
ka przewodnosSci cieplnej w oparciu o parametry elastyczne (tzw. metoda Slacka). Nie
uzyto tu wiec réwnania transportu Boltzmanna dla fononéw (jak mozna to zrobi¢ np.
programem ShengBTE). Uzyta procedure ilustruje rysunek 3.1, w obrebie ktérego nie
wyjasniono wszystkich uzytych zmiennych, np. co to jest § lub M.

Wyznaczono relaksacyjny czas zycia no$nikéw oraz mase efektywna potrzebna do jego
okreslenia. Te rozwazania prowadzono z uzyciem potencjatu deformacji, ktéry okresla jak
bardzo zmienia sie struktura pasmowa wraz ze zmiana rozmiaru komorki. Mozna odniesc
wrazenie, ze do okreslenia parametrow termoelektrycznych ZT brano jedynie sieciowy
przyczynek, a nie brano elektronowego bezposrednio z programu Boltztrap. Uzyskane
wartosci ZT byly bardzo niewielkie.

Czwarty rozdzial opisuje wyniki uzyskane z metody uczenia maszynowego, gdzie porow-
nywane sa wyniki z obliczenn DFT i wyniki przewidywan modelu regresyjnego nauczonego
na wynikach DFT. Jako cele przewidywan modelu regresyjnego zdefiniowano: réwnowa-
gowy parametr sieciowy, modutl sztywnosci, przerwe energetyczna (dla potencjalow GGA
i mBJ) oraz fononowy skladnik przewodnosci cieplnej. Jako dane wejSciowe modelu (pre-
dyktory) zdefiniowano mase atomowa, promien atomowy, mase molowa, gestosc, elektro-
ujemnosc¢, temperature Debye, przewodnos¢ cieplna, energie jonizacji oraz ilos¢ elektro-
now walencyjnych. Uzyto ponad 2000 réznych kombinacji predyktoréw, a uwzgledniajac
osobno dane dla kazdego pierwiastka dawato to od 3 do 33 wymiarow.

Piaty, bardzo krotki rozdzial poSwiecony jest zastosowaniu metody SVR do przewidywa-
nia wskaznika PF (ang. Power Factor) charakteryzujacego dany material termoelektrycz-
ny. Tutaj uzyto jako predyktor 11 parametréow na kazdy pierwiastek (czyli w sumie 33
predyktory).

Prace koncza 3 dodatki: dodatek A zawierajacy dwie tablice, jedna z szerokoScia przerwy ener-
getycznej dla badanych poétprzewodnikoéw oraz druga zawierajaca entalpie tworzenia (z projek-
tu OQMD) dla badanych materialé6w; dodatek B zawierajacy walidacje danych dla 4 wybranych
zwiazkow oraz dodatek C gdzie opisano jak szacowano mase efektywna.

Walidacja (dodatek B.1) dla tylko czterech (YNiSn, YPdSb, LuNiSb, LuPdSb) z 153 roz-

wazanych materialéw wzgledem obliczen LAPW wydaje mi sie niewystarczajaca. Tablica jest
zreszta dosSc¢ niejasna, spodziewalbym sie danych pochodzacych z metody PW i LAPW w sa-
siednich kolumnach aby mozna je bylo latwo poréwnac. Réznica parametru sieciowego rzedu
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0.28 A dla YNiSb i modutu sztywnosci 47.05 GPa dla YPdSb wskazuje ze te dane z obydwu
metod sie nie pokrywaja. Réznica oszacowania modutu sztywnosci rzedu 47 GPa dla mate-
rialu ktéry ma modut sztywnosci okoto 90 GPa nie wydaje si¢ recenzentowi szczegolnie mala
- swiadczy o radykalnie Zle oszacowanym parametrze sieciowym. Zreszta réznica 0.28 A dla
materialu o parametrze sieciowym 6.35 A tez jest znaczna. Byé moze takich réznic moznaby
sie spodziewac¢ gdyby w obu metodach uzyto innych potencjatéw wymienno-korelacyjnych, ale
wtedy poréwnanie nie miatoby sensu. Czyli jesli chodzi o walidacje wynikow osiagnieto sukces
polowiczny bo dwa z czterech zwiazkoéw (na 153 rozwazane) daja porownywalne wyniki.

Struktury pasmowe przedstawione na rysunku B.1 sa podobne, ale zgodnosé zdecydowa-
nie nie jest dobra. Wszystko podsumowano zdaniem: ,Therefore, one may assume that the
differences between VASP- and Wien2k-derived B are due to the software used (perturbation
theory and energy approach, respectively) rather than to the equilibrium lattice parameter
applied.” Niezbyt rozumiem o co chodzi w tym zdaniu i prosilbym w trakcie obrony o jego
wyjasnienie.

W dodatku C znajduje sie rysunek C.1 gdzie napisano ze punkty dopasowywano funkcjami
parabolicznymi aby obliczy¢ mase efektywna. Problem w tym ze nie wiadomo co jest na osi
X na tym rysunku a parabola zdaniem recenzenta powinna by¢ symetryczna wzgledem osi
Y, a funkcje na rysunku C.1 takie nie sa. Sama Sciezka w przestrzeni odwrotnej tez nie ma
réownoodleglych punktéw, nie wyjasniono réwniez dlaczego wybrano akurat taka sciezke.

Konkludujac, praca sktada sie z seryjnych obliczen struktury elektronowej zwiazkéw Heu-
slera metoda PW (kodem VASP) do ktérych mozna miec¢ pewne zastrzezenia oraz pézniejszego
zastosowania modelu uczenia maszynowego SVR (metoda wektoréw nosnych zaimplemento-
wana w pakiecie scikit-learn) do dopasowania tych wynikéw modelem regresyjnym.

Ten drugi aspekt jest moim zdaniem dosc¢ oryginalny i stanowi gléwna wartosc¢ tej konkret-
nej pracy doktorskiej. Pojawia si¢ coraz wiecej prac stosujacych rézne modele Al do wynikow
pochodzacych z obliczen struktury elektronowej, jednak modele regresyjne maja moim zda-
niem tutaj taka przewage, ze poza dopasowaniem jakiejs bardzo ztozonej i niemozliwej do
interpretacji funkcji pozwalajacej aproksymowaé dane, mozemy tutaj stara¢ sie zrozumiec
jakies mechanizmy, ktore stoja za dopasowaniem i struktury w zbiorze danych. Co praw-
da dopasowanie 33 wymiarowej przestrzeni parametrow do zbioru danych liczacego zaledwie
kilkadziesiat zestawoéw danych moze sie wydawaé¢ dyskusyjne, jednak jest to pewna zaleta
metody SVR (ktora jest wariantem lepiej znanej metody SVM), i uwazam ze ten model zo-
stal dobrze dobrany do problemu ktéry tutaj byt rozwazany. Szkoda, ze danych i skryptow
w Pythonie zwiazanych z artykutami wykorzystujacymi metode SVR autorka nie umiescila
w otwartym dostepie (np. w ramach czasopisma jak to jest np. w Computer Physics Commu-
nications) lub tez po prostu na jakims serwisie w rodzaju githuba. Pozwoliloby to dokladniej
przyjrzec sie wybranym danym, a takze wyciagna¢ pewne dodatkowe wnioski, ktére by¢ moze
nie sa opisane w artykulach. Ponadto byloby wiadomo dokladnie jakie dane zostaly uzyte do
treningu oraz jakie byly konkretne wartosci predyktorow. O ile masa atomowa nie jest szcze-
golnie kontrowersyjna, to juz promien atomowy czy elektroujemnosc nie sa oczywiste. Jaka
jest elektroujemnos¢ metalu (ktéry czesto moze miec kilka réznych wartosciowosci jako pier-
wiastek) w miedzymetalicznym zwiazku Heuslera? Zwykle transfery tadunku sa mate, a czesto
wcale nie oczywiste. Temperatura Debye’a wiaze sie SciSle z modulem sztywnosci w zwiazkach
o strukturze regularnej, podobnie przewodnos¢ cieplna ma spory zwiazek z tymi parametrami
jesli pominiemy przyczynek elektronowy. Z reszta dla jakiej temperatury i czystoSci materia-
hu oraz jego zdefektowania byla wprowadzona przewodnosé cieplna? Czes¢ tych parametrow
wsrod predyktorow jest liniowo zalezna co utrudnia kazda procedure dopasowania. Na przy-
klad znajac masy atomowe i objetos¢ molowa jaki sens jest podawac gestosc dla materialéow o
tej samej strukturze krystalicznej?

Za ciekawy rezultat badan autorki uwazam fakt, Zze model oparty o SVR moze w ogdle w ja-
kims$ stopniu (zblizonym do polowy) przewidywac wielkosci takie jak przerwa energetyczna.
Jesli chodzi o parametr sieciowy czy modut sztywnosci to nie jest szczegdlnie dziwne, ma tu
bowiem prawdopodobnie miejsce pewne uogdélnienie znanego dla metali ziem rzadkich pra-
wa Vegarda. Poza tym jak juz wspomnialem, jako predyktory autorka podaje parametry od
ktorych te wielkosci po prostu liniowo zaleza.

Praca jest napisana w sposéb w miare staranny nie ma w niej zbyt wiele literéwek, jej uklad
tez jest czytelny.

Mimo réznych watpliwosci i niedociagnie¢ wspomnianych powyzej, uwazam ze praca jest



oryginalna oraz ciekawa, i spelnia przez to wymagania stawiane pracom doktorskim. Analiza
danych wymagata niewatpliwie sporo pracy, a uzyte metody i modele zastosowane w pracy sa
dos¢ unikatowe. Sam pomyst na badania oceniam dos¢ wysoko, nieco gorzej jego realizacje,
pewnie jednak mialy tu swé6j wplyw ograniczenia czasowe. Sama praca mialaby dla szerszej
spolecznosci wieksza wartos¢, gdyby dane na ktérych powstala byly w otwartym dostepne.
Chodzi mi o czes¢ zwiazana z modelem regresyjnym, tzn. dane wejSciowe do tego modelu
i skrypty oraz parametry ktérych uzyto.

Wedlug bazy Scopus, na koniec czerwca 2024, doktorantka jest wspotautorem 8 artykutow
w latach 2018-2021 z ktoérych 5 opublikowanych w ciagu ostatnich dwéch lat stanowi baze
jej pracy doktorskiej. We wszystkich tych pieciu pracach autorka jest pierwszym autorem co
Swiadczy o samodzielnosci i doglebnym zrozumieniu tematu a takze zaangazowaniu. Prace
ukazaly sie w czasopismach wydawnictwa Elsevier: Solid State Communications (IF=2.1, 70
punktow), European Physical Journal B (IF=1.6, 40 punktow) oraz czasopismach wydawnic-
twa MDPI: Crystals (IF=2.4, 70 punktéw, 2 prace), Inorganics (IF=3.1, 20 punktow). Ogolnie
recenzent nie jest miloSnikiem lansowanej w ostatnich latach w polskiej nauce zasady dzie-
dziczenia prestizu i oceniania ksiazek po okladce, ale wydawnictwo MDPI jest przez wielu
oceniane jako kontrowersyjne. Z drugiej strony prawdopodobnie doktorantka zaczeta dokto-
rat jeszcze w starym trybie i konczy jej sie czas na jego obrone, co usprawiedliwia pospiech,
a mimo wszystko artykuly w czasopismach z grupy MDPI ukazuja si¢ bardzo szybko.

Poza cyklem prac zwiazanych z doktoratem, autorka ma réwniez 3 inne artykuly, w Inter-
metallics (IF=4.3, 100 punktéw), Acta Physica Polonica A (IF=0.5, 70 punktéw) oraz Journal
of Alloys and Compounds (IF=5.8, 100 punktéw).

Autorka prezentowala swoje osiagniecia w formie posteru na dwdch konferencjach w Szczyr -
ku w ramach 49 i 51 konferencji ,, International School and Conference on the Physics of Se-
miconductors” oraz w ramach organizowanej przez sie¢ Lukasiewicz we Wroctawiu konferencji
~Advanced Technologies and Materials (ATAM) and Materials Science Conference on Advanced
Functional Materials (MASCA)”.

W podsumowaniu, stwierdzam ze przedstawiona mi do recenzji praca doktorska Pani mgr
Kai Biliniskiej pt. ,.Study of Thermoelectric Properties of Half-Heusler Phases: ab initio and Ma-
chine Learning Analysis” spelnia wszystkie zwyczajowe i ustawowe wymogi stawiane pracom
doktorskim i wnioskuje do Rady Naukowej Instytutu Niskich Temperatur i Badan Struktural-
nych im. Wtodzimierza Trzebiatowskiego Polskiej Akademii Nauk we Wroctawiu o dopuszcze-
nie Pani mgr Kai Bilinskiej do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

dr hab. prof. US Jerzy Goraus

Instytut Fizyki

Augusta Chetkowskiego

Wydziat Nauk Scistych i Technicznych
Uniwersytet Slaski



