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Ocena osiggnigcia naukowego dr Nevilla Gonzaleza Szwackiego
»Badanie wplywu domieszek metali przejSciowych na wlasnosci klasycznych
polprzewodnikéw metodq obliczen z pierwszych zasad”
oraz jego dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego dla potrzeb postepowania o
nadanie stopnia naukowego doktora habilitowanego

Przebieg kariery naukowej i zawodowej Habilitanta

Pan Nevill Gonzalez Szwacki obronil prace magisterska w 1998 roku na Wydziale Fizyki
Uniwersytetu Warszawskiego. Praca magisterska zostala wykonana pod kierunkiem prof. dr hab.
Jana Blinowskiego a jej tytul to , Tréjwymiarowy model oddzialywania pomiedzy warstwami
magnetycznymi w supersieci EuTe/PbTe”. Nastepnym stopniem byt stopien doktora nauk
fizycznych uzyskany w Instytucie Fizyki PAN w Warszawie w 2003 roku. Promotorem rozprawy
doktorskiej zatytulowanej ,,Wlasnosci elektronowe, strukturalne i optyczne stopéw GaAs; Ny i
Gai.BxAs ” byl prof. dr hab. Piotr Bogustawski.

W latach 2003 — 2006 Habilitant by}l zatrudniony w Instytucie Fizyki PAN w Warszawie na
stanowisku adiunkta, W latach 2004 - 2009 przebywal w Stanach Zjednoczonych jako Robert A.
Welch Postdoctoral Fellow w trzech placéwkach: Texas Southern University, Texas Tech University
i Rice University. Od 2010 roku do chwili obecnej jest adiunktem naukowym w Instytucie Fizyki
Teoretycznej Wydziatu Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego.

Ocena osiggniecia naukowego kandydata do stopnia doktora habilitowanego

Przedstawione osiggniecie naukowe sklada sie z osmiu, $cile powigzanych ze sobg tematycznie
prac (H1 - H8) opublikowanych w czasopismach o miedzynarodowym zasiegu: Physica B (H1),
Physical Review B (H2, H3, H4, H6, H7), Scientific Reports (HS5) i Solid State Communications
(H8).

Tematem wiodacym powyzszych prac jest teoretyczny opis wplywu domieszek metali
przejéciowych na rézne wiasnosci fizyczne klasycznych pélprzewodnikéw. Dr Nevill Gonzalez
Szwacki jest jedynym autorem pracy H8, natomiast pozostale prace powstaly we wspélpracy z
wieloma autorami, ktérzy przedstawili o§wiadczenia dotyczace ich wktadu w powstate publikacje.
Z o$wiadczen tych wynika jednoznacznie, ze jezeli chodzi o cze$¢ teoretyczng tych prac, dr Nevill
Gonzalez Szwacki byl bez watpienia wiodaca osoba prowadzaca obliczenia i interpretacje
wynikow.  Przedstawione prace powstaty w latach 2007 — 2017, a wiec co najmniej 4 lata po
otrzymaniu stopnia doktora i moga stanowi¢ osiggniecie naukowe bedace podstawa do
wnioskowania o nadanie stopnia doktora habilitowanego.

Prace H1 i H2 dotycza zjawiska niezmiernie waznego z punktu widzenia produkcji krzemowych
komorek fotowoltaicznych. Istnienie glebokich pozioméw energetycznych donorowych i
akceptorowych spowodowanych nieunikniong obecnoscia jonéw metali przej$ciowych, na przyktad
zelaza, prowadzi do znacznego ograniczenia wydajnosci tych uktadéw. Z badari doswiadczalnych
wiadomo, ze wprowadzanie wodoru do krzemu zawierajacego jony zelaza zmniejsza liczbe
aktywnych glebokich pozioméw, jednak mikroskopowy mechanizm zjawiska nie jest znany.
Teoretycznej analizie pasywacji aktywnych pozioméw energetycznych przy pomocy wodoru



poéwiecone sa wlasnie prace H1 i H2. W pracach tych autorzy rozwazaja bardzo duza liczbg
mozliwych konfiguracji komplekséw jondw zelaza i wodoru, obliczajg ich energie wigzania,
polozenia pozioméw energetycznych, ich stany spinowe i tadunkowe. Okreslajg jakie konfiguracje
sqa odpowiedzialne za obserwowane do$wiadczalnie wyniki elektronowego rezonansu
paramagnetycznego (EPR) a jakie sg obserwowane przy pomocy technik spektroskopii poziomow
energetycznych defektéw (DLTS). Analizowane s rowniez kompleksy zelazo — wodér — bor. Z
metodologicznego punktu widzenia warte podkreslenia jest jednoczesne stosowanie, przynajmniej
w pracy H2, dwéch réznych pakietéw obliczeniowych, SIESTA, gdzie baza funkcji falowych sa
pseudoorbitale atomowe, i VASP z bazg funkcji falowych w postaci fal ptaskich.

Tak jak rozumiem, konkluzja tych prac jest w pewnym sensie negatywna, pomimo zbadania
olbrzymiej liczby réznych wzajemnych rozktadow zelaza i wodoru, obliczenia teoretyczne nie
wskazuja na pasywacje giebokich stanéw energetycznych przy pomocy wodoru. Mimo to, uwazam,
7e prace te stanowia istotny wklad w zrozumienie zjawisk zachodzacych przy wprowadzaniu
wodoru do krzemu zawierajacego jony Zelaza.

Z punktu widzenia spintroniki niezwykle waznym problemem jest problem agregacji jonow
magnetycznych w potprzewodnikach. Chodzi o to, aby jony magnetyczne byly roztozone
réwnomiernie, wéwczas o whasnoéciach magnetycznych takich uktadow decyduja oddzialywania
pomiedzy jonami magnetycznymi a no$nikami swobodnymi. Agregacja jonéw prowadzi bowiem do
bezposrednich silnych sprzezeri pomigdzy nimi i tracimy woéwczas w duzym stopniu kontrole nad
wlasnogciami magnetycznymi pélprzewodnika. Z  drugiej jednak strony, agregacja moze
doprowadzi¢ réwniez do separacji faz, to znaczy powstania nowych nanokrysztaléw w matrycy, co
moze by¢ interesujace z punktu widzenia badan podstawowych, a przy zalozeniu posiadania
kontroli nad tym procesem, prowadzi¢ do ewentualnych zastosowan.

Praca H3 jest praca teoretyczng, ktérej celem jest zbadanie problemu agregacji jonow Zelaza,
chromu i manganu w azotku galu. Zostaly zbadane réwniez wlasnoéci magnetyczne réznych
klasteréw. Wedtug mnie sa dwa zasadnicze wyniki tej pracy. Po pierwsze, obliczenia wskazuja na
agregacje wewnatrz krysztalu dla wszystkich trzech wymienionych jonéw. To znaczy, ze z
energetycznego punktu widzenia korzystne sg takie rozklady, w ktérych jony sa najblizszymi
sasiadami. Po drugie, na powierzchni jedynie jony 7elaza wykazuja tendencje do grupowania sig,
natomiast jony manganu i chromu sie odpychaja. Thumaczy to dlaczego jony manganu i chromu sg
bardziej réwnomiernie roztozone, natomiast dodanie niewielkiej, rzedu 1%, ilosci zelaza juz
prowadzi do powstania nowych faz obserwowanych po wyhodowaniu krysztatu, Wyniki
teoretyczne zostaty w pracy H3 poréwnane z dostepnymi wynikami eksperymentalnymi.

Praca H4 jest jedna z prac, przy powstawaniu ktérej dr Gonzalez Szwacki $cisle wspolpracowat z
licznymi grupami prowadzacymi eksperymenty. Zasadniczym celem tej pracy bylo zbadanie
wplywu obecnosci akceptorowej domieszki magnezu w azotku galu na przestrzenny rozklad jonéw
zelaza. Badano przy tym dwa rodzaje domieszkowania — kiedy jony magnezu sa rozlozone
réwnomiernie w objetosci krysztatu i kiedy sa one skoncentrowane w bardzo ograniczonych
obszarach (w literaturze jest to okreslane jako delta doping). Olbrzymi material do§wiadczalny
(SIMS, dyfrakcja promieni X, pomiary wysokiej rozdzielczosci elektronowej mikroskopii
transmisyjnej, pomiary magnetyczne SQUID, EPR) dostarczyt duza ilos¢ informacji na temat
rozkladu jonéw zelaza w objetosci pétprzewodnika.

W ramach analizy teoretycznej domieszkowanie magnezem zostalo réwniez poréwnane do
domieszkowania krzemem. Zakladajac tak jak w poprzednich pracach sensowne konfiguracje
jonéw zelaza i magnezu w objetosci i na powierzchni krysztalu, Habilitant przeprowadzit
odpowiednie obliczenia, ktérych rezultaty zostaly przedstawione na rysunku 13. Rezultaty te
stanowig gléwny wynik teoretyczny i zostaly wykorzystane w rozdziale VB pracy do
wytlumaczenia niektérych eksperymentow. Analiza zawarta w rozdziale VB bytaby bardziej
zrozumiata, gdyby uzupelni¢ jq o rozwazania kinetyczne dotyczace wzrostu krysztatu.

W $wietle otrzymanych wynikéw niezrozumiale jest natomiast zdanie ze streszczenia pracy



mowiace o zwigkszonej agregacji jonéw zelaza na powierzchni rosnacego krysztahu przy obecnosci
magnezu. Z rysunku 13 wynika bowiem, ze energia tworzenia pary Fe-Fe na powierzchni jest
ujemna, natomiast przy obecnosci magnezu dodatnia co oznacza, ze w obecnosci Mg pary Fe-Fe
beda sig tworzy¢ rzadziej. To samo stwierdzenie zostalo powtdrzone w rozdziale VI (strona 10,
prawa kolumna, ostatni paragraf), a takze w autoreferacie (strona 15 wersji polskiej, punkt (i)).

Praca H5 to kolejny przyktad Scistej wspélpracy Habilitanta z grupami eksperymentalnymi. Praca
poswigcona jest kompleksom manganu i magnezu w azotku galu. Poniewaz magnez w GalN jest
ptytkim akceptorem, poczatkowo spodziewano sie, Zze jego wprowadzenie zwiekszy liczbe dziur
potrzebnych do ferromagnetycznego oddzialywania pomiedzy jonami manganu, zgodnie z
modelem Zenera. Okazalo si¢ jednak, ze dziury wprowadzane przez magnez s3 wychwytywane
przez jony manganu zmieniajac ich stan ladunkowy, a takze tworzq sie kompleksy Mn — Mg, gdzie
liczba jonéw magnezu (ligandéw) w kompleksie, n, zawiera si¢ pomiedzy 1 a 4. Srednia liczba
ligandow zalezy od warunkéw wzrostu krysztatu, a przede wszystkim od stosunku zawartosci
magnezu do zawartosci manganu w krysztale, Xwg/Xwn. Analizujac rézne mozliwe rozklady
przestrzenne zostaty obliczone energie takich kompleséw, ich stany spinowe i ladunkowe.
Przeprowadzona zostala takze analiza statystyczna, to znaczy zalezno$¢ $redniej liczby ligandéw w
kompleksie od Xmg/Xu». Obliczenia przeprowadzone przez Habilitanta calkowicie potwierdzity
wyniki otrzymane przy pomocy techniki EXAFS. Analiza teoretyczna pomogla zrozumie¢ wyniki
innych doSwiadczen, na przyklad zanik anizotropii magnetycznej prébek przy obecnodci jonéw
magnezu.

Zasadniczym problemem, ktérym zajmowat si¢ Habilitant w pracy H6 jest wazny z punktu
widzenia zastosowan wplyw ciénienia na wtasnosci, przede wszystkim magnetyczne, arsenku galu z
manganem. Podstawowym celem pracy bylo okreélenie wplywu ci$nienia na temperature przejicia
do stanu ferromagnetycznego. W pracy tej, oprécz metod ab initio zastosowanych do obliczen
struktury elektronowej krysztalu mieszanego, a takie dla energii oddzialywania jonéw
magnetycznych, przy analizie temperatury przej$cia do stanu ferromagnetycznego T zastosowano
metody teorii pola $redniego i metody Monte Carlo. Otrzymane wartoci zmian temperatury
krytycznej wraz z ci$nieniem, dTc/dp, dobrze zgadzaja sie z danymi do$wiadczalnymi.

Nie jest zrozumialy dla mnie poczatek paragrafu na stronie 3, lewa kolumna, w ktérym oméwione
sq wyniki gestosci stanéw przedstawione na rysunku 1. W przeciwieristwie do tego co piszq autorzy
pracy, z rysunku 1 wynika, Ze poziom Fermiego lezy wewnatrz stanéw pasmowych i uklad
powinien mie¢ charakter metaliczny. By¢ moze jest to spowodowane skala rysunku i dlatego nie
wszystkie szczegdly sa widoczne.

Praca H7 jest poswigcona wprowadzaniu jonéw magnetycznych do uktadu tréjskiadnikowego,
AliGai«N. Jest to praca eksperymentalno — teoretyczna. Otrzymane probki (warstwy epitaksjalne)
w calym zakresie skladéw badane byly przy pomocy wielu technik pomiarowych. Zadaniem
analizy teoretycznej bylo sprawdzenie, czy uklad tréjsktadnikowy ma tendencje do separacji faz, to
znaczy czy pojawiajq sie obszary bogate w azotek glinu lub azotek galu. Obliczenia teoretyczne
jednoznacznie wskazuja, ze rozktad jonéw galu i glinu jest przypadkowy a krysztat jest jednorodny.
Ten wniosek powstal w oparciu o obliczenia energii catkowitej superkomérki dla roznych
przestrzennych rozktadow galu i glinu. Okazuje sie, Ze réznice energii dla réznych konfiguracji sa
bardzo male, rzedu 50 meV. Natomiast, jezeli chodzi o wprowadzany do takiego ukladu mangan, to
energetycznie jest daleko korzystniejsze zastepowanie przez ten jon jonéw galu niz jonéw glinu,
Obliczenia wskazuja réwniez, ze polozenia miedzywezlowe sa bardzo niekorzystne z
energetycznego punktu widzenia.

Ostania, praca H8 jest pewna kontynuacjg pracy HS, tym razem jest to praca czysto teoretyczna. W
pracy zbadano jaki wplyw na wilasnosci krysztatu azotku galu z manganem ma wprowadzenie
domieszek krzemu, czyli donoréw, zamiast jak w pracy H5 domieszek magnezu. Ponownie zbadano



szereg konfiguracji kompleksow manganowo — krzemowych, zaréwno na powierzchni krysztatu jak
i w jego objetosci. Zostaty obliczone ich energie tworzenia, stabilno$¢ a takze stany tadunkowe o
momenty magnetyczne jonéw manganu w takich kompleksach.

Podsumowujac, cykl oémiu przedstawionych prac stanowi krok w kierunku glebszego zrozumienia
zagadnien fizyki domieszek magnetycznych w pétprzewodnikach, Wyniki tych prac sa rowniez
wazne dla fizyki wzrostu krysztaléw. Liczba cytowan omawianych publikacji obecnie wynosi 86.
To co nalezy moim zdaniem podkresli¢ to bardzo $cisly zwiazek rozwazan teoretycznych
prowadzonych przez Dr Gonzaleza Szwackiego z eksperymentem. Albo jest to bezposrednia
wspolpraca z grupami doswiadczalnymi w trakcie powstawania prac albo analiza istniejacych,
znanych z literatury danych do$wiadczalnych. Proby opisu wynikéw eksperymentalnych,
zaproponowanie odpowiedniego modelu to zwykle bardzo trudne zagadnienia. W duzej cze$ci
prace nie sa latwe do czytania. Jest to spowodowane duzg iloscig informacji, na przyklad
pochodzacej z rozpatrywania duzej liczby mozliwych konfiguracji atomowych, co oczywiscie
nalezy zaliczy¢ na plus analizy teoretycznej. Przedstawione powyzej pewne uwagi krytyczne nie
zmniejszaja w sposob istotny wartosci prac.

Ocena innych osiagnie¢ naukowo-badawczych

Wedlug bazy Web of Science, na dzien 07.08.2019 r. dr Gonzalez Szwacki jest autorem lub
wspotautorem 42 prac naukowych, ktore zostaty opublikowane w czasopismach znajdujacych sig na
liécie Journal Citation Reports. Wedtug tej bazy prace te byly cytowane 781 razy, w tym 761 razy
bez autocytowan, a indeks Hirscha wynosit 13. W przewazajacej czesci publikacji dr Gonzalez
Szwacki jest pierwszym autorem.

Tematyka pracy naukowe]j Habilitanta nie ogranicza sig do zagadnien zwigzanych z analizg wptywu
domieszek metali przej$ciowych na wiasnosci tréjwymiarowych polprzewodnikéw. Zajmowat sie
on réwniez strukturami zero-, jedno- i dwu-wymiarowymi. Wiele prac jest poswieconych jest
borowi, lub klasterom albo strukturom dwu-wymiarowym boru i wegla.

Dr Gonzalez Szwacki bral udzial w wielu konferencjach miedzynarodowych, gdzie oprocz
przedstawienia plakatéw wygtosit wiele krotkich wystapien jak réwniez 4 referaty zaproszone.

Ocena dorobku dydaktycznego i popularyzatorskiego oraz wspélpracy miedzynarodowej

Dr Gonzalez Szwacki jest wspétautorem podrecznika do krystalografii ,,Basic elements of
crystalloraphy”. Prowadzit réwniez wyklad ,,Physical Properties of Solids” na Uniwersytecie Rice
a takze éwiczenia do pieciu wyktadéw na Uniwersytecie Warszawskim, Uniwersytecie Kardynala
Stefana Wyszyriskiego i w Szkole Nauk Scistych.

Jezeli chodzi o popularyzacje fizyki, to Habilitant wspétorganizowat lub uczestniczy? przy
pokazach w trakcie dwéch Piknikéw Naukowych i dwoch Festiwali Nauki.

Ponadto, od kilku lat przygotowuje mlodziez do miedzynarodowej matury z fizyki w ramach
International Baccalaureate Diploma Programme.

Habilitant byt réwniez promotorem pomocniczym jednej pracy doktorskiej i promotorem jednej
pracy licencjackiej na Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego.

Obecnie jest kierownikiem jednego projektu badawczego, a takze kierowal jednym, zakonczonym
juz projektem. Byt réwniez wykonawca w trzech projektach.

Dr Gonzalez Szwacki recenzowat okoto 30 prac w czasopismach naukowych, a takze dwa projekty
badawcze (NCN OPUS 2012 i Research Council of Katholieke Universiteit Leuven 2011)

Na podstawie powyzszych informacji wysoko oceniam dorobek dydaktyczny i popularyzatorski
oraz mozliwoéci organizacyjne dr Gonzaleza Szwackiego. Ponadto, listy autorow duzej czesci prac
Habilitanta wskazuja na intensywna wspétprace miedzynarodowa.



Rekomendacja

Biorac pod uwage moja pozytywna opini¢ zaréwno o przedstawionym osiggnieciu naukowym,
dorobku jak réwniez aktywnosci naukowej dr Nevilla Gonzaleza Szwackiego uwazam, ze speinia
on wymogi konieczne do uzyskania statusu samodzielnego pracownika naukowego. Dlatego
wnioskuje o dopuszczenie dr Nevilla Gonzaleza Szwackiego do dalszego postgpowania
kwalifikacyjnego celem nadania mu stopnia naukowego doktora habilitowanego.

Dr hab. Andrzej Eusakowski



