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Recenzja rozprawy habilitacyjnej przedstawionej jako cykl publikacji pt.:
Badania wplywu domieszek metali przejsciowych na wlasnosci klasycznych potprzewodnikow
metoda obliczeri 7 pierwszych zasad oraz dorobku naukowego dr Nevilla Gonzaleza Szwackiego

/postgpowanie kwalifikacyjne o nadanie stopnia doktora habilitowanego/

Dr Nevill Gonzalez Szwacki ukonczyt studia magisterskie na Wydziale Fizyki Uniwersytetu
Warszawskiego w 1998 r. broniac pracy pt.. Trdjwymiarowy model oddzialywar pomigdzy
warstwami magnetycznymi w supersieci EuRe/PbTe pod kierunkiem prof. Jana Blinowskiego.
Nastepnie rozpoczat studia doktoranckie w Instytucie Fizyki Teoretycznej PAN w Warszawie,
zakoficzone w 20013 1. obrong rozprawy doktorskiej pt. Wilasnosci strukturalne, elektronowe i
optyczne stopow Ga(As-N) i (Ga-B)As: obliczenia =z pierwszych zasad pod kierunkiem prof, Piotra
Bogustawskiego. Jak mozna zauwazy¢, tematyka teoretycznych badan whasnosci elektronowych
materialow potprzewodnikowych, w ktérych zaobserwowano nietypowe i fascynujace sprzezenie
zachowan magnetycznych oraz transportowych, realizowanych z zastosowaniem kwantowych
obliczen ab initio, zainicjowana juz na etapie pracy doktorskiej, stanie si¢ wiodacym obszarem
zainteresowan naukowych habilitanta, z powodzeniem uprawianym przez nastepne lata, nierzadko
w bliskiej wspolpracy z grupami eksperymentalnymi.

Silnym impulsem do rozwoju dziewiczego obszaru badan eksperymentalno-
doswiadczalnych okreslanym wsp6lnie mianem ‘spintronika’, byto zaréwno odkrycie pod koniec
lat 70-tych nowej klasy materialéw diluted magnetic semiconductors (DMS), dzieki stwierdzeniu
porzadku magnetycznego oraz szeregu unikalnych zachowan magneto-transportowych w ukladzie
Cdi.«Mn,Te, ale tez zinterpretowanie w latach 80-tych nietypowych zachowan magneto-optycznych
w ukladzie o strukturze poél-Heuslera NiMnSb w oparciu o tzw. stan poimagnetycznego
feromagnetyzmu (half-metallic Jferromagnetism).

Z perspektywy kilkudziesieciu lat mozna zauwazy¢, ze kwantowe obliczenia struktury
elektronowej magnetycznych pétprzewodnikow, wykonywane w oparciu o teorie funkejonatu
gestosel DFT, staly sig nie tylko potrzeba chwili, ale przede wszystkim daty pewniejsza podstawe
teoretyczng poszukiwan nowych materialéw DMS o prognozowanych charakterystykach.
Obliczenia prowadzone poczatkowo z uwzglednieniem polaryzacji spinowej w ramach
najprostszych uporzadkowan kolinearnych momentéw magnetycznych (ferro, antyferro) oraz z

zastosowaniem  jednoelektronowych  potencjatow wymienno-korelacyjnych, uwzgledniajac



sprzezenie spinowo-orbitalne, na kolejnym etapie zostaly rozszerzone o0 badania teoretyczne
uwzgledniajace rézne formy nieporzadku chemicznego (podstawianie na wielu pozycjach,
agregacje atoméw w kompleksy, wakansje, defekty miedzyweztowe, inne niedoskonatodci sieci), by
wreszcie wyj$é poza model stanu podstawowego i rozwazy¢ wptyw nieporzadku magnetycznego na
strukture elektronowa, lokalne momenty magnetyczne oraz stabilnos¢ strukturalna.

Tematyke badan litych pétprzewodnikow magnetycznych podjeta przez dr N. G. Szackiego i
prezentowang jako osiggnigcie habilitacyjne nalezy uzna¢ za ciekawa, wazng, aktualng i chyba
nadal rozwojowa — mimo coraz Wwigkszego zainteresowania zjawiskami fizycznymi w
nanostrukturach pdtprzewodnikowych (co zreszta znalazto wyraz w pracach teoretycznych
habilitanta dla ukladéw nisko-wymiarowych w ksztalcie nanorurek z B czy C). Nadal istnieje
choéby potrzeba pelniejszego opisu efektow wielociatowych, lokalnych dystorcji krystalicznych,
wpltywu  porzadku  bliskiego zasiegu, uwzglednienia efektow relatywistycznych ~ w
samouzgodnionych obliczeniach z pierwszych zasad w oparciu o petne rownanie Diraca.

Dr N. Gonzalez Szwacki zaraz po doktoracie zaczatl pracowaé w Instytucie Fizyki
Teoretycznej PAN w Warszawie na stanowisku adiunkta. W latach 2004-2009 przebywat na kilku
uniwersytetach w Texasie w Stanach Zjednoczonych w ramach R.A. Welsch Postdoctoral Fellow,
ktory to pobyt wywart duzy wptyw nie tylko na powstanie kilku istotnych publikacji habilitanta, ale
okazal sic szczegélnie cenny dla jego ogolnego rozwoju naukowego, ale przede wszystkim
uzyskania biegtosci obliczeniowej w roznych technikach DFT. Od powrotu do Polski w 2010, dr

Szwacki jest zatrudniony na stanowisku adiunkta naukowego w Instytucie Fizyki Teoretycznej UW.

Ocena cyklu publikacji pt. Badania wplywu domieszek metali przejsciowych na wlasnosci
klasycznych pélprzewodnikéw metoda obliczen z pierwszych zasad, stanowigcego podstawe
osiggniecia habilitacyjnego.

Podstawa ubiegania si¢ dr N. Gonzaleza Szwackiego o nadanie stopnia doktora

habilitowanego jest cykl o$miu publikacii ((H1-H8] w autoreferacie) teoretycznych lub
dos$wiadczalno-teoretycznych — opublikowanych w latach 2007-2017, koncentrujacych sig
tematycznie wokoé! zagadnien wplywu stanow elektronowych domieszek metali przej$ciowych (Mn,
Fe, Cr), badz tez kompleksow domieszek (Fe-H, Fe-B, Fe-Mg, Mn-Mg oraz Mn-Si),
rozcienczanych w matrycach znanych pétprzewodnikow Si, GaAs oraz GaN, na stany spinowe i
tadunkowe oraz ich stabilnos¢ krystaliczng.

Wszystkie prace zostaty opublikowane w renomowanych czasopismach fizycznych takich
jak Physical Review B (5), Scientific Report (1), Physica B (1) oraz Solid State Communications (1).
Poza praca HS, zglaszane prace s3 wieloautorskie, choé w az 5 publikacjach dr N. G. Szwacki jest
pierwszym autorem. W swoim oswiadczeniu habilitant wysoko ocenia swoj wkiad w powstanie

publikacji habilitacyjnych (na poziomie 70-80% w pracach 2-3 autorskich oraz na poziomie 30-



40% w pracach gdzie jest ponad 10 autoréw), co znajduje jednak potwierdzenie w o$wiadczeniach
wspotautoréw. Na tej podstawie mozna wnioskowaé, ze dr N. G. Szwacki jest wiodacym autorem
publikacji teoretycznych [H1, H2, H3, HS, HB8], a w pozostatych pracach o charakterze
eksperymentalno-teoretycznym [H4, HS, H7] jest gléwnym autorem odpowiedzialnym za
przeprowadzenie oraz interpretacje wynikéw obliczen ab initio.

W swoich obliczeniach habilitant stosuje techniki obliczen struktury elektronowej oparte na
pseudopotencjatach dostepne miedzy innymi w komercyjnych pakietach VASP, SIESTA czy
QuantumEspresso. Sa to techniki  dobrze sprawdzone w  badaniach  materiatéw
potprzewodnikowych, ktére nie wymagaja tak gestych siatek w przestrzeni k (z uwagi na catkowita
liczbg zapelnionych pasm ponizej poziomu Fermiego), jak to jest w przypadku uktadow
metalicznych. Wlasciwy dobér pseudopotencjatéw do badanego ukladu, sprawdzonych wczesniej
dla podobnych zwigzkéw czy stopow, pozwala tez znacznie przyspieszy¢ obliczenia (co jest
niewatpliwym atutem tej techniki) i umozliwia symulacje bardziej ztozonych przypadkéw, na
przyktad uktadow zawierajacych defekty. Z drugiej jednak strony rozwazanie ukltadéw
nieuporzagdkowanych o zmiennej stechiometrii wymusza, przy stosowaniu modelowania
superkomérkami, czgsta zmiane symetrii komérki elementarnej, i w konsekwencji koniecznosé
kazdorazowej modyfikacji w obliczeniach warunkéw brzegowych. Stad poréwnywanie wynikéw
dla pozornie bliskich ukladéw fizycznych (np. idealna struktura Si oraz uktad Si zawierajacy
wakansje czy domieszke Fe z koncentracja 0.01%) moze okazaé si¢ problematyczne z punktu
widzenia wynikéw obliczerr numerycznych. W takich sytuacjach analiza symetryczna w oparciu o
teori¢ grup wydaje si¢ niezbednym narzedziem, ktérego czeste stosowanie jest wyraznie
zauwazalne w pracach dr N. G. Szwackiego. Te cenne i stosunkowo rzadkie wéréd teoretykow-
obliczeniowcdw umiejetnosci stosowania aparatu teorii grup do badan rodzajow uporzadkowania
atomow w réznych sieciach krystalograficznych staja sie zrozumiale wobec faktu, iz habilitant jest
wspolautorem obszernego opracowania podrecznikowego pt. Basic Elements of Crystallography (1
edycja w 2010, 2 edycja w 2016, ponad 300 stron).

Habilitant trafnie i przekonujaco przedstawia najwazniejsze wnioski plynace z
przedstawionego cyklu publikacji, co pozwala recenzentowi znacznie tatwiej porusza¢ sie wsrod
roznorodnych podej$¢ i stosowanych metod do badanych probleméw, dostrzec przyczyng 1 cel
podjetych badan teoretycznych, ale réwniez uchwyci¢ istotny logiczny ciag prowadzonych badan.
Prowadzone w grupie prof. S. K. Estreichera badania teoretyczne kompleksoéw Fe-H, zmierzaty do
uchwycenia mechanizmu/procesu, ktéry mogtby odpowiada¢ za neutralizacje niepozadanych
stanow domieszek Fe w strukturze krysztalu krzemu. Okazuje sig, Zze potraktowanie takich
»zanieczyszezonych” probek wodorem, powinno prowadzié - przynajmniej na podstawie obliczef -

do tworzenia stabilnych komplekséw, ktore jednak rowniez tworza stany domieszkowe w przerwie



energetycznej. Paradoksalnie wprowadzenie wodoru do uktadu Si:Fe moze prowadzi¢ do dyfuzji
jonéw Fe do pozycji migdzyweziowych, co z kolei stwarza szanse poprawy np. sprawnosci
budowanych na tych materiatach ogniw fotowoltaicznych. Badanie stanow domieszek Fe w
réznych pozycjach w krysztale Si uwazam za wynik niezwykle interesujacy i nalezy zalowac, ze w
publikacjach [H1, H2] habilitant nie poswiecil wigcej miejsca analizie wlasnosci magnetycznych
takich przypadkow (o czym pisze tylko w Autoreferacie!).

Prace [H3, H4, HS] dotyczace badan domieszek metali przejsciowych (Cr, Mn i Fe) w
polprzewodniku GaN (bedacy wrecz uktadem legendarnym w Warszawie) nalezy uznac za
najbardziej interesujace sposrod wszystkich publikacji zaprezentowanych przez dr N. Gonzaleza
Szwackiego jako osiagniecie habilitacyjne. Zostato rozwazonych teoretycznie wiele potozen oraz
wzajemnych konfiguracji atomoéw metali przejéciowych w alotropowych strukturach GaN, blendy
cynkowej oraz wurcytu. Dla klastrow 2, 3 oraz 4-atomowych zanurzonych w matrycy GaN autorzy
uzyskali bardzo interesujgce i czgsto nietrywialne wyniki dotyczace nie tylko wzgledne; ich
stabilnosci krystalicznej na podstawie analizy entalpii swobodnej, ale rowniez wartosci momentow
magnetycznych dla réznych ich uporzadkowan. Okazuje sie, ze momenty magnetyczne atomow Fe
we wszystkich rozwazanych klastrach maja tendencje do sprzezenia AF, podczas gdy w przypadku
atoméw Mn oraz Cr zdecydowanie momenty preferuja ustawienie rownolegle (porzadek F). Tego
typu badania rzucity ponadto nowe $wiatlo na granice rozpuszczalno$ci wybranych domieszek
metali przejéciowych, ktore przy wigkszych koncentracjach prowadza do probek wielofazowych, co
znajduje potwierdzenie w obserwacjach eksperymentalnych. Bardzo ciekawe wyniki uzyskano dla
przypadkéw podwdjnego domieszkowania, np. Fe i Mg, oraz Fe i Si, na podstawie ktorych
stwierdzono, ze istnicja podstawy teoretyczne przewidywania w jaki sposob nalezy przeprowadzac
podwojne domieszkowanie, aby kontrolowac proces powstawania magnetycznych nanostruktur w
matrycy polprzewodnikowej, co moze mie¢ dalej przelozenie na charakterystyki magnetyczno-
transportowe (rodzaj uporzadkowania magnetycznego, temperatura przejscia porzadek-nieporzadek,
krzywe przewodnictwa elektrycznego 1 optycznego, etc.). Nie dziwi zatem, ze te prace spotkaly si¢
z duzym oddzwigkiem w $rodowisku spintronowym” i sg najliczniej cytowane (H3 — 37 cytowan,
H4 — 15 cytowan, H5 — 19 cytowan w Scopus sierpief 2019) spoéréd prac habilitacyjnych dr
Gonzaleza Szwackiego. Obliczenia struktury elektronowe; wymagaly zastosowania coraz bardziej
wyrafinowanych potencjalow wymienno-korelacyjnych, a przede wszystkim uwzglednienia silnych
korelacji elektronowych przynajmniej poprzez wprowadzenie parametru Hubbarda U.

Praca [H6] réwniez nalezy do jednej z najwazniejszych w dorobku habilitanta, gdyz
podejmujac zagadnienie wptywu cisnienia na strukture elektronowa oraz wlasnosci magnetyczne w
ukladzie Ga,.Mn,As, de facto przewiduje wzrost temperatury uporzadkowania magnetycznego w

poblizu temperatury pokojowej, niemniej dla bardzo wysokich ci$nien rzedu 15 GPa.



Pewien niedosyt pozostawia brak dyskusji wplywu sprzezenia spinowo-orbitalnego na
uzyskane wyniki. W przeciwienistwie do obszernie prezentowanych szczegdlow dotyczacymi
wplywu potencjatu wymienno-korelacyjnego, uwzgledniania silnych korelacji elektronowych,
trudno jest znalezé w omawianych publikacjach informacji jak to oddziatywanie bylo uwzgledniane
w obliczeniach. Ponadto, poza niezwykle interesujgca analiza aspektow energetycznych badanych
ukladéw w kontekscie ich stabilnosci oraz prezentacja struktury elektronowej w postaci funkc;ji
gestosei stanow, odczuwa sie wyrazny brak policzenia elektronowych krzywych dyspersji,
bedacych niejako ,,wizytowka” uktadow potprzewodnikowych. Tego typu informacje wydaja sie
niezwykle cenne w kontekscie nie tylko elektronowych wiasnosci transportowych, ale tez
magnetycznych w uwagi na pojawianie sie polaryzacji spinowej (wraz z rola sprz¢zenia SO).
Ocena pozostalego dorobku naukowego
Dorobek dr N. Gonzaleza Szwackiego jest dos¢ obszerny (ponad 30 publikacji w czasopismach z
listy filadelfijskiej w latach 2001-2018, w tym 28 po doktoracie, podrecznik akademicki oraz dwa
rozdziaty w zbiorczych ksiazkach naukowych) i nie ogranicza sie do jednej tematyki. Dotyczy nie
tylko  omawianych powyzej badan teoretycznych — magnetycznych — potprzewodnikéw,
zapoczatkowanych pracami z prof. P. Bogustawskim i kontynuowanych w grupie prof. T. Dietla, ale
rowniez obejmuje bardzo ciekawe wyniki badan ukladéw nisko-wymiarowych. Na zdecydowane
podkreslenie zastuguje wspélpraca z grupg prof. B. Yacobsona z Rice University w Houston,
podczas stazu post-doc, ktéra zaowocowata najezesciej cytowang (wg Scopus: 331 cytowarn) pracg
dr N. Gonzaleza Szwackiego [Phys. Rev. Lett. 98, 166804 (2007)], inspirowana strukturg fullerenu
wegla Cg, a ktora dotyczyta teoretycznych poszukiwan stabilnych struktur w izoelektronowym
borze. Uzywajac pakietu chemii kwantowej Gaussian, umozliwiajgcego obliczenia miedzy innymi
makromolekul, autorzy rozwazyli stabilnos¢ wielu klastréw atomow B w konfiguracjach 2D oraz
3D, o réznych lokalnych symetriach (np. B,, n= 10, 12, 60, 72, 80, 84, 92, 110). Efektem tych
niewatpliwie czasochtonnych symulacji komputerowych, wykonywanych przy silnym wsparciu
teorii symetrii, byly przewidywania molekuly By, jako najbardziej stabilnej sposréd rozwazanych
struktur i stechiometrii, co jest odkryciem. Sporym zaskoczeniem okazala si¢ tez szacowana energia
wigzania, znacznie odbiegajaca od energii wigzania m.in. hipotetycznego boru Bey o strukturze
fullerenu. Kontynuacj zainteresowan uktadami zawierajacymi B jest wspotpraca habilitanta z prof.
C. J. Tymczakiem z Texas Southern University w Houston dotyczaca badan teoretycznych kwazi-
dwuwymiarowych klastréw B,H, oraz BioF,, ktéra zaowocowala réwniez kilkoma bardzo
interesujacymi publikacjami.

W uzupehieniu bogatego juz wizerunku naukowego habilitanta nalezy doda¢, ze uprawiana
tematyka badan teoretycznych nanouktadéw boru znalazta rezonans w postaci wsparcia

finansowego NCN (projekt OPUS zrealizowany w 2014-2018 oraz projekt OPUS w trakcie



realizacji: 2017-2020), ktorych kierownikiem jest dr N. Gonzalez Szwacki. Wezesniej habilitant byt
wykonawca w trzech projektach NCN, czesciowo zwiazanych z tematyka rozprawy habilitacyjne;j
(IDEA-ERC 2009-2013, prof. T. Dietla, SONATA 2012-2016, dr I. Kowalik oraz HARMONIA
2013-2015, prof. J. A. Majewskiego), W ktérych wykonywat obliczenia z pierwszych zasad.
Habilitant ponadto moze si¢ poszezycic bardzo obszerng lista wystgpien konferencyjnych
(kilkadziesiat), w tym trzema referatami zaproszonymi oraz licznymi prezentacjami ustnymi. Dr N.
G. Szwacki zrecenzowat tez kilkanascie prac w renomowanych czasopismach naukowych.

Pomimo zatrudnienia na stanowisku naukowym habilitant stara sie nie unika¢ kontaktu ze
studentami, gdyz w miare regularnie prowadzi éwiczenia do wyktadow z Mechaniki Kwantowej,
Fizyki Ciata Stalego, Metod Numerycznych oraz w jezyku angielskim do wyktadéw Electronic
Structure of Solids, Modeling of Nanostructures and Materials. Posiada jednak stosunkowo
skromny dorobek w zakresie rozwoju mtodej kadry (promotor tylko 1 pracy licencjackiej, a obecnie
jest promotorem pomocniczym doktoratu na Wydziale Fizyki UW). Ten paradoks prawdopodobnie
da si¢ wytlumaczy¢ dtugimi naukowymi pobytami zagranicznymi.

W podsumowaniu, na podstawie przedstawionej rozprawy habilitacyjnej pt.: Badania
wplywu domieszek metali przejsciowych na wiasnosci klasycznych polprzewodnikéw metodyg
obliczer z pierwszych zasad, Ktora oceniam wysoko oraz na podstawie dokumentacji dorobku
naukowego uzyskanego po otrzymaniu stopnia doktora stwierdzam, ze dr Nevill Gonzalez Szwacki
spetnia formalne i zwyczajowe wymagania Ustawy z dnia 14 marca 2003 o stopniach naukowych 1
tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. nr 65, poz. 595, z péZniejszymi
zmianami). Habilitant wni6st znaczacy wklad w zrozumienie nietypowych zachowan
clektronowych i magnetycznych tzw. rozcienczonych polprzewodnikow magnetycznych, dzigki
wykonaniu zaawansowanych obliczen metodami elektrodynamiki kwantowej w postaci pakietow
DFT, a zwlaszcza poprzez uwzglednienie w swoich pracach wplywu realnych cech badanych
krysztatéw (domieszki, defekty, kompleksy niedoskonatosci struktury). Szczegdlnie prace
dotyczace domieszek metali przejéciowych (Cr, Mn, Fe) w ukladzie GaN, opublikowane czgsciowo
we wspolpracy z zespotami eksperymentalnymi, spotkaly si¢ z duzym oddzwigkiem. Na
podkreslenie zastuguje tez dorobek dr Gonzaleza Szwackiego, ktory nie stanowi rozprawy
habilitacyjnej, a dotyczacy przede wszystkim obliczenl z pierwszych zasad nisko-wymiarowych
struktur makromolekularnych boru i zwiazkéw boru z wodorem, fluorem, ktére sa szczegoOlnie
czesto cytowane. Wnoszg o dopuszczenie dr Nevilla Gonzaleza Szwackiego do dalszych etapow

postepowania kwalifikacyjnego. ¢/
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