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Opinia na temat osiagniecia naukowego oraz dorobku i aktywnosci
w zakresie badawczym i dydaktycznym
w postepowaniu habilitacyjnym dr. Nevilla Gonzaleza Szwackiego

l. Ocena osiggniecia naukowego

Przedstawione do oceny osiggnigcie naukowe to jednotematyczny cykl oS$miu
publikacji zatytutowany ,Badanie wptywu domieszek metali przej$ciowych na
wilasnosci klasycznych péiprzewodnikéw metodg obliczeri z pierwszych zasad”.
Wszystkie publikacje powstaty w jedenastoletnim okresie 2007-2017. W jednej
publikacji (H8) habilitant jest jedynym autorem a w czterech innych jest pierwszym
autorem. Wigkszos¢ publikacji ukazata sie w czasopismach o IF powyzej 2, w tym
pie¢ w Phys. Rev. B. W wieloautorskich publikacjach habilitant okresla zwykle swoj
wktad powyzej 30%. W pracach, w ktérych autoréw jest co najwyzej trzech ten wktad
oceniany jest na 70-80%. Do dokumentacji dotaczono o$wiadczenia wspotautorow.
Publikacje H1, H2, H3 i H6 majg zawarto$é tylko obliczeniowg, o$wiadczenia
wspotautoréw potwierdzajg dominujacy wktad habilitanta w ich powstanie. Prace H4,
H5 i H7 dotyczg przede wszystkim eksperymentéw uzupetnionych analizg obliczen
wykonanych przez habilitanta. Zawarto$¢ merytoryczna tych publikacji i znaczenie
obliczen (ktére wykonat habilitant) w ich powstanie wskazuje, ze wkiad obliczeniowy
wykonany przez dr. N. Gonzaleza Szwackiego moze byé zblizony do 30%. Jednak w
publikacjach H4 i H5 autoréw jest trzynastu i osiemnastu; ocena wktadu habilitanta,
odpowiednio na 40% i 35% oznacza, ze pozostali autorzy (ktérych jest wielu i ktorzy
przygotowywali probki, wykonali eksperymenty, analizowali ich wyniki i uczestniczyli
w redagowaniu publikacji) wnosili $rednio nie wiecej niz 5% na osobe w powstanie
tych prac. Pisze o tym poniewaz uwazam, ze procentowe obliczanie wktadu przy
wigcej niz dziesieciu wspoétautorach mija sie z celem.

Publikacje sktadajace si¢ na osiagniecie habilitacyjne doczekaty sie 72 cytowan;
dwie najnowsze prace z lat 2015 i 2017 nie zostaly jak dotad w ogéle zacytowane,
stabo cytowane (2 i 4 razy) sg tez dwie najstarsze publikacje z 2007 i 2008.
Najwigcej, bo tacznie 26 razy cytowana byta (pierwszoautorska) publikacja H3 z
2011r., niezty wynik uzyskaty tez publikacje w Phys. Rev. B z 2011 r. i w Sci. Rep. z
2012r., odpowiednio 14 i 17 cytowan. Mozna powiedzieé, ze w zasadzie tylko potowa
prac z cyklu habilitacyjnego uzyskuje oddzwigk w spotecznoéci naukowe.

Ponizej pokrotce odniose sie do osiggnieé przedstawionych w o$miu pozycjach
sktadajacych sig na osiagniecie habilitacyjne, w kolejnoéci ich powstawania.



Czysto teoretyczne publikacje H1 i H2 poswigcone sg zagadnieniom stanow
putapkowych oraz par {F,H}, {F,B} i kompleksow {F.H.} w krzemie. Wykonane
obliczenia sugerujg, ze préba usuwania stanéw putapkowych w krzemie
powigzanych z obecnoscig zelaza, poprzez pasywowanie wodorem moze nie byé
skuteczna, ale jednoczesnie moze prowadzié do wypierania zelaza
migdzyweztowego z par {F,B}. W pracy H2 postawiono tez bardzo ciekawg hipoteze,
ze niektore jony zelaza w krzemie domieszkowanym na typ n, interpretowane w
eksperymentach EPR jako miedzyweziowe, mogg pochodzi¢ z pozycji
podstawieniowej z wodorem obracajgcym sie wokoét jonu zelaza.

W  publikacji H3 badano GaN o strukturze wurcytu i blendy cynkowe;j,
domieszkowany jonami Cr, Mn i Fe. Najwazniejszym wynikiem jest potwierdzenie
obserwowanego eksperymentalnie agregowania jonow magnetycznych zajmujacych
miejsca galu. Potwierdzono takze, ze jony zelaza majg tendencje do agregowania sie
na powierzchni wz-GaN oraz wyjasniono dlaczego takie klastrowanie nie wystepuje
w przypadku jonéw manganu. Badano tez magnetyczne uporzadkowanie klastrow i
pokazano, ze ferromagnetyczne uporzadkowanie jonéw Fe w objetosci krysztatu
zmienia si¢ na anty-ferromagnetyczne na jego powierzchni. Jest to bardzo
interesujgca i cenna praca habilitanta.

Kolejne dwie prace H4 i H5 po$wiecone sg zagadnieniom kodomieszkowania jonami
magnezu krysztatow azotku galu domieszkowanych zelazem albo manganem. Sa to
prace do$wiadczalno-teoretyczne. W H4 zbadano wptyw jonéw Mg na rozktad jonéw
zelaza w GaN. W czeéci do$wiadczalnej wykazano, ze jednorodne domieszkowanie
magnezem zmniejsza wydajno$¢ wbudowywania sie jonéw zelaza, co w efekcie
prowadzi do zmiany wiasciwosci magnetycznych z ferromagnetycznych (bez
kodomieszkowania magnezem) do paramagnetycznych. Obliczenia wykonane przez
habilitanta cze$ciowo potwierdzity wyniki eksperymentu. Pokazaty tez, ze obecnosé
jondw magnezu zwigksza wydajno$¢ agregaciji jonéw zelaza na powierzchni wzrostu
wz-GaN, potwierdzajgc znéw rezultaty badan eksperymentalnych. Czesé teoretyczna
pracy zostata poszerzona o analiz¢ kodomieszkowania krzemem, ktéra pokazata ze
krzem ufatwia wbudowywanie jonéw Fe w sie¢ GaN i zapobiega agregacji jonéw
zelaza. W znakomitej publikacji H5 pokazano, ze poprzez kodopowanie GaN:Mn
magnezem uzyskuje si¢ szerokozakresowg kontrole nad stanami tadunkowymi i
spinowymi jonéw Mn"™ .Obliczenia pokazaty, ze efekt ten jest wynikiem tworzenia sie
kompleksow Mn-Mg. Cze$¢ teoretyczna jest w tej pracy bardzo istotna, a uzyskane w
wyniki moga mie¢ znaczenie aplikacyjne w optoelektronice i nowej gatezi
nanoelektroniki — solotronice.

Badanie wptywu domieszkowania GaN:Mn krzemem habilitant kontynuowat w pracy
H8. Autor pokazat, ze krzem powoduje powstawanie komplekséw Mn-Si w podsieci
kationowej i potwierdzit wyniki do$wiadczen wskazujace na wplyw krzemu na
bardziej jednorodny rozktad centréw paramagnetycznych Mn w GaN.

W publikacji H6 autorzy badali wptyw cisnienia hydrostatycznego na witasciwosci
elektronowe i magnetyczne Ga;,Mn,As dla réznych koncentragji manganu. Oprécz



ciekawych wynikéw dotyczacych potozen pozioméw energetycznych Mn i
hybrydyzacji ich orbitali 3d z walencyjnymi orbitalami 4p arsenu w funkcji ci$nienia,
autorzy pokazali tez, ze temperatura Curie roénie wraz ze wzrostem ciénienia i przy
cisnieniu 14 GPa GaMnAs wykazuje wtasnosci ferromagnetyczne w temperaturze
pokojowej. Warto podkreslic, ze cisnieniowe badania rozcienczonych
potprzewodnikéw magnetycznych moga przyczynié sie do lepszego zrozumienia
mechanizméw oddziatywania pomiedzy jonami magnetycznymi i stuzg testowaniu
modeli ferromagnetyzmu takich ukfadow.

Doswiadczalno-teoretyczna praca H7 poswiecona jest badaniu roli domieszek Mn w
epitaksjalnych krysztatach AlGas.N z koncentracjg glinu dochodzaca nawet do
100%. Zaréwno badania doswiadczalne jak i teoretyczne wskazuja, ze atomy galu i
glinu sg w strukturze roztozone przypadkowo niezaleznie od koncentracji Al, a jony
manganu majg tendencje do podstawiania atoméw galu. Ze wzgledu na wartosci
parametréw sieciowych oraz wigkszg hybrydyzacje orbitali, AlGa:Mn staje sie
materiatem interesujgcym z punktu widzenia zastosowan spintronicznych.

Zardbwno w cyklu prac przedstawionych jako osiggniecie habilitacyjne jak i we
wszystkich pozostatych publikacjach, dr Gonzalez Szwacki biegle postuguje sie
zaawansowanym aparatem obliczeniowym fizyki molekularnej i ciata statego. Uzywa
szeregu réznych pakietdbw obliczeniowych DFT (SIESTA, VASP, QUANTUM-
ESPRESSO) z odpowiednimi potencjatami korelacyjno-wymiennymi i roéznymi
bazami funkcyjnym; w obliczeniach stosuje formalizm funkcji Greena oraz symulacje
Monte Carlo. Posiada przy tym duzg wiedze nt. fizycznych proceséw zachodzgcych
w badanych uktadach. Dzieki temu uzyskane przez niego wyniki sg wiarygodne w
dobrej zgodnosci z rezultatami eksperymentow.

Il. Ocena dorobku i aktywnos$ci naukowej, dydaktycznej, popularyzatorskiej oraz

w zakresie wspotpracy miedzynarodowej

A. Dorobek i aktywno$¢ naukowa

Na pozahabilitacyjny dorobek dr. Nevilla Gonzaleza Szwackiego skfadaja sie 22
publikacje w recenzowanych i punktowanych czasopismach naukowych, jeden
(dwukrotnie wydany) podrecznik w jezyku angielskim i dwa rozdziaty w ksigzkach
naukowych. Publikacie te doczekaly sie juz powaznej liczby blisko siedmiuset
cytowan i ztozyty si¢ na indeks H=12. Kilka z nich zostato zacytowane ponad 50 razy
a praca z 2008 roku poswiecona fulerenom B-80 zbudowanym z atoméw boru ma juz
ponad 300 cytowan. W sumie jest to wynik zadawalajacy jak na 20 lat pracy
naukowe;.

Spektrum pozahabilitacyjnych badan dr. Gonzaleza Szwackiego jest bogate i
zréznicowane. Najwigcej miejsca zajmuja w nim badania dotyczace wielu réznych
zwigzkéw z Borem, poswigcone m.in. fulerenom i nanorurkom borowym, borozenowi
| borofenom. Ten nurt badan jest bardzo interesujgcy i nowatorski i przyniost
habilitantowi najwigcej cytowan, az szkoda, Zze to nie on byt podstawa habilitacji.



Znaczna cze$¢ publikacji habilitanta to prace $cisle teoretyczno-obliczeniowe z tzw.
pierwszych zasad (pisze ,tzw.”, gdyz osobiscie nie uwazam za takie metod DFT,
cho¢ jest to powszechnie przyjety poglad). Sporo publikacji to prace z grupami
doswiadczalnymi, w ktérych wkiad obliczeniowy jest bardzo wazny. Prace habilitanta
nie ograniczajg sie tylko do badania wtasnosci strukturalnych i elektronowych
zwigzkéw, ktorymi sie zajmuje, ale dotyczg takze ich wiasciwosci optycznych.
Podsumowujgc, uwazam pozahabilitacyjny dorobek dr. Gonzaleza Szwackiego za
powazny i bardzo warto$ciowy.

Dobrze wygladajg tez inne aspekty aktywnosci naukowej dr. Gonzaleza Szwackiego.
W czasie swojej kariery naukowej kierowat dwoma projektami badawczym NCN
(OPUS) i petnit role wykonawcy w trzech innych projektach finansowanych przez
NCN oraz 7. Program Ramowy. Wygtosit 21 referatéw na krajowych i zagranicznych
konferencjach naukowych o miedzynarodowym zasiegu w tym 3 referaty
zaproszone; wyniki swoich badan prezentowat tez kilkanascie razy w formie
plakatow. Ponadto wygtosit cztery referaty zaproszone w innych osrodkach
naukowych, trzy za granicag w USA, we Wioszech i w Wenezueli oraz jeden na
Uniwersytecie Szczecinskim.

Dziatalnos¢ badawcza habilitanta jest rozpoznawana w naukowym $wiecie. Swiadczy
o tym m.in. fakt czestego powierzania mu recenzowania artykutéw przez wiele
czasopism, w tym takze prestizowych, jak np. Chemical Society Reviews, Journal of
Material Chemistry, ACS Nano, Scientific Reports, czy Computer Physics
Communications. Dr Gonzalez Szwacki recenzowat tez projekt badawczy na
zlecenie NCN oraz Rady Naukowej Katolickiego Uniwersytetu w Leuven. Wykonat
ekspertyze dla firmy NESTA-INSTAL dotyczaca optymalizacji spalania komorowego
w wysokogradientowym polu magnetycznym. Od 2018 jest cztonkiem zespotu
ekspertow NAWA w trzech programach dotyczacych mobilnosci, oferty dydaktycznej
i umiedzynarodowienia uczelni.

B. Wspétpraca miedzynarodowa

W latach 2004-2009 habilitant odbyt trzy dlugoterminowe staze podoktorskie,
najpierw na Rice University w Huston, w USA a nastgpnie na Uniwersytecie
Technicznym w Teksasie i w Southern University w Huston. Z tego okresu pochodzi
szereg bardzo dobrych i wielokrotnie cytowanych publikacji. Po roku 2010
wspotpraca z tymi osrodkami nie jest juz kontynuowana, jednak kilka prac, ktére
powstaty w latach 2011, 2012 i 2015 wskazuje na pewng wspdtprace z osrodkami w
Linz w Austrii oraz w Grenoble i Tuluzie we Frangji.

C. Osiggnigcia dydaktyczne i w zakresie popularyzacji
Ze wzgledu na fakt, ze od poczatku swojej kariery naukowej habilitant zatrudniony

byt w Instytucie Fizyki PAN w Warszawie i w miedzyczasie 5 lat spedzit na stazach
podoktorskich w uniwersytetach w USA, jego dorobek dydaktyczny jest z



naturalnych przyczyn skromny. Niemniej jednak warto odnotowaé, ze sporadycznie
prowadzit ¢wiczenia do wyktadéw mechaniki kwantowej-2, fizyki ciata statego,
modelowania nanostruktur i materiatéw, struktury elektronowej ciat statych i metod
numerycznych, na Uniwersytecie Warszawskim, Uniwersytecie Kardynata Stefana
Wyszyniskiego i Szkole Nauk Scistych PAN. Poza tym, w czasie pobytu na
Uniwersytecie Rice w USA prowadzit wykfad ,Physical properties of solids”. Do
osiggniec dydaktycznych nalezy tez zaliczy¢ wspotautorstwo podrecznika do
krystalografii ,Basic elements of crystalography” wydanego dwa razy przez pan
stanford publishing. Jest promotorem pomocniczym doktoranta w Instytucie Fizyki
Teoretycznej Wydziatu Fizyki UW; byt tez promotorem pracy licencjackiej na tym
samym uniwersytecie.

Dr Nevill Gonzalez Szwacki posiada tez pewien dorobek w zakresie popularyzadcii:
dwukrotnie wspotorganizowat pokazy podczas Pikniku Naukowego oraz na
Festiwalu Nauki i od czterech lat przygotowuje miodziez szkolng do matury
miedzynarodowe;j z fizyki w ramach programu International Baccalaureate Diploma.

Podsumowanie

Dr Nevill Gonzalez Szwacki jest niewatpliwie bardzo dobrym specjalistg teoretykiem-
obliczeniowcem prowadzgcym badania w waznych naukowo obszarach fizyki ciata
statego, fizyki potprzewodnikéw, potprzewodnikéw magnetycznych i nanoukiadow.
Waznym aspektem jego dziatalnosci jest umiejetnos¢ wspoitpracy z grupami
doswiadczalnymi. Dorobek publikacyjny habilitanta jest solidny choé¢ niezbyt
dynamiczny. Od poczatku swojej kariery naukowej publikuje $rednio 2-3 prace
rocznie; w najlepszym okresie korficowego pobytu na stazu naukowym w USA byto to
9 publikacji w 2008r. Cato$¢ dorobku z jego merytoryczng zawartoscig spetnia
warunki niezbedne do uzyskania habilitacji. Dziwi nieco fakt, ze dorobek ten, choé¢
parametrycznie w zupetno$ci wystarczajgcy do ubiegania sie o stopien doktora
habilitowanego, uzyskany zostat w okresie znacznie dluzszym (16 lat) niz
zwyczajowy jaki uptywa od doktoratu do habilitacji. Niemniej jednak uwazam, ze jest
on znaczacy, a jednorodny zakres tematyczny o$miu publikacji cyklu habilitacyjnego
oraz ich znaczenie (przynajmniej czesciowo potwierdzone cytowaniami), pozwala na
pozytywna ocene osiggniecia habilitacyjnego.

Biorgc dodatkowo pod uwage aktywno$¢ konferencyjng habilitanta a takze inne
aspekty jego dziatalnosci naukowej oraz pewne doswiadczenie dydaktyczne i
popularyzatorskie uwazam, ze jest on dojrzatym badaczem, ktéry bedzie potrafit
swojg wiedze, warsztat obliczeniowy i doswiadczenie wykorzystaé do
zdynamizowania swojej kariery naukowej. Wnosze zatem o nadanie dr. Nevillowi
Gonzalezowi Szwackiemu stopnia doktora habilitowanego nauk fizycznych.
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