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Dane osobowe

Imie i nazwisko Magdalena Popielska (nazwisko panieriskie Birowska)
Publikuje pod nazwiskiem panieniskim.

Data i miejsce urodzenia: 02.03.1984, Cieszyn (Polska)

mezatka, dwoje dzieci

strona domowa: https://www.fuw.edu.pl/ birowska/
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Posiadane dyplomy, stopnie naukowe

listopad 2014 - Doktor Nauk fizycznych

Instytut Fizyki Teoretycznej, Wydzial Fizyki, Uniwersytet Warszawski. Roprawa doktor-
ska pt.: Jednoosiowa magnetyczna anizotropia w rozcienczonym potprzewodniku potma-
gnetycznym (Ga,Mn)As; pod kierunkiem Prof. Dr. hab. Jacka A. Majewskiego.

Grudzien 2008 - Magister z Biofizyki

Wydzial Fizyki, Uniwersytet Jagielloniski. Temat pracy magisterskiej: Zastosowanie wy-
branych metod fizycznych w badaniach czerwonych ciatek krwi; pod kierunkiem Dr. hab.
Kvetoslavy Burdy.

Czerwiec 2008 - Magister Fizyki (magisterium z wyréznieniem)

Wydzial Fizyki, Uniwersytet Jagielloniski. Temat pracy magisterskiej: Zastosowanie me-
tod LDA do obliczania stanow elektronowych w wybranych uktadach nanoskopowych; pod
kierunkiem Prof. Dr. hab. Jozefa Spaltka.


https://www.fuw.edu.pl/~birowska/
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Informacja o dotychczasowym zatrudnieniu w
jednostkach naukowych

e Od X.2020r. - obecnie - Adiunkt badawczo-dydaktyczny, Wydziat Fizyki, Uni-
wersytet Warszawski (UW).

e VIII.2017r. - VII1.2021r. - Adiunkt naukowy, kierownik projektu SONATA 12
(NCN), Wydzial Fizyki, UW. Projekt pt.: Teoretyczne badania wtasciwosci struktu-
ralnych, elektronicznych, magnetycznych i optycznych heterostruktur van der Waalsa
zawierajgcych dwuwymiarowe materiaty warstwowe. Projekt przedtuzony o p6t roku
z powodu urlopu macierzynskiego.

e XII.2014r. - VII.2017r. Adiunkt naukowy, Wydzial Fizyki, UW. Zatrudnienie
jako postdoc w projekcie Harmonia V, Narodowe Centrum Nauki (NCN), pt. Mo-
delowanie struktur grafenowych sprzezonych z metalami i izolatorami. Zatrudnienie
przedtuzone o poét roku z powodu urlopu macierzyriskiego.
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Omowienie osiggnied

Jako osiggniecia naukowe habilitantka, na podstawie Art. 219 ust. 14 ustawy z dnia 20
lipca 2018 r. o Prawie o szkolnictwie wyzszym i nauceEL wskazuje cykl publikacji powia-
zanych tematycznie zatytutowany:

Badanie wtasciwosci fizycznych warstwowych materiatow typu van der Waal-
sa metodamzt ab initio.

L Prawo o szkolnictwie wyzszym 1 nauce, |Art. 219 (2018), Rozdzial 3 strony 121-122


https://isap.sejm.gov.pl/isap.nsf/download.xsp/WDU20180001668/U/D20181668Lj.pdf
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Na cykl publikacji powiazanych tematycznie sktada sie 8 prac opublikowanych w latach
2019-2023 [2}14H71[28,|30L[36]:

Hi1.

H2.

H3.

H4.

H5.

H6.

H7.

Hs.

M. Birowska; J. Urban, M. Baranowski, D. Maude; P. Plochocka, N. Gonzalez
Szwacki, The impact of hexagonal boron nitride encapsulation on the structural and
vibrational properties of few layer black phosphorus, Nanotech. 30, 195201 (2019)
IF: 3.953, Punktacja MNiSW: 100 pkt.

T. Necio, M. Birowska; Supercell-core software: a useful tool to generate an optimal
supercell for vertically stacked nanomaterials, AIP Advances 10, 105105 (2020)
IF: 1.697, Punktacja MNiSW: 70 pkt.

M. Birowska, M.E. Marchwiay, C. Draxl, J.A. Majewski; Assessment of approaches
for dispersive forces employing graphone as a case study, Computational Materials
Science 186, 109940 (2021)

IF: 3.572, Punktacja MNiSW: 100 pkt.

M. Birowska, Paulo E. Faria Junior, J. Fabian, J. Kunstmann; Large exciton
binding energies in MnPSs as a case study of a van der Waals layered magnet,
Physical Review B, 103, L121108 (2021)
IF: 3.908, Punktacja MNiSW: 140 pkt.

M. Rybak, T. Wozniak, M. Birowska, F. Dybata, A. Segura, K. J. Kapcia, P.
Scharoch and R. Kudrawiec; Stress-Tuned Optical Transitions in Layered 1T-MX,
(M=Hf, Zr, Sn; X=S, Se) Crystals, Nanomaterials 12, 3433 (2022)

IF: 5.719, Punktacja MNiSW: 100 pkt.

C. Autieri, G. Cuono, C. Noce, M. Rybak, K. M. Kotur, C. E. Agrapidis, K. Wohl-
feld, M. Birowska; Limited ferromagnetic interactions in monolayers of MPS3
(M=Mn, Ni),|Journal of Physical Chemistry C 126, 6791 (2022)

IF: 4.177, Punktacja MNiSW: 140 pkt.

R. Basnet, K. Kotur, M. Rybak, C. Stephenson, S. Bishop, C. Autieri, M. Birow-
ska, J. Hu, ; Controlling magnetic exchange and anisotropy by non-magnetic ligand
substitution in layered MPX3 (M = Ni, Mn; X = S, Se), Phys. Rev. Research 4,
023256 (2022)

IF: 4.20, Punktacja MNiSW: 20 pkt.

W.M. Linhart, M. Rybak, M. Birowska, P. Scharoch, K. Mosina, V. Mazanek, D.
Kaczorowski, Z. Sofer, R. Kudrawiec; Optical markers of magnetic phase transition
in CrSBr, Journal of Materials Chemistry C 11, 8423-8430 (2023)

IF: 8.067, Punktacja MNiSW: 140 pkt.
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Omowienie rozprawy habilitacyjnej

"Badanie wlasciwosct fizycznych warstwowych materiatow typu van der Wa-
alsa metodami ab initio."

1. Wprowadzenie

"There is plenty of room at the bottom" to jeden ze stynnych cytatéw fizyka Richarda
Feynmana, wypowiedzianych podczas wykladu na spotkaniu Amerykanskiego Towarzy-
stwa Fizycznego 29 grudnia 1959 roku [13|. Prof. Feynman omowil mozliwosci manipulo-
wania materiag w skali atomowej, wprowadzjac stuchaczy w $wiat nanotechnologii, zanim
wogdle ten termin zostal wymyslony. Prof. Feynman juz wtedy zdal sobie sprawe, ze wie-
le zupelnie nowych zjawisk fizycznych mogloby sie ujawnié¢ gdybysmy mieli mozliwosé
kontrolowania liczby warstw, a tym samym wymiarowosci badanych materiatow.

W szczegblnosci uzyskanie monowarstwy grafenu przy uzyciu techniki tasmy kleja-
cej (ang. scotch tape method), zainicjowalo badania nad innymi materiatami warstwo-
wymi [33], ktore staly sie mozliwe do otrzymania w skali atomowej. Materialy 2D sa
szczegoblnie ciekawe, bo wykazuja zupelnie inne wlasciwosci niz ich odpowiedniki objeto-
Sciowe (3D). W szczegolnosci, elektrony w grafenie mozna opisaé jako bezmasowe fermiony
Diraca, ktore posiadaja niezwykle wysoka ruchliwos¢ nosnikow nawet w temperaturze po-
kojowej [3]. Jednakze, grafen to metal, co ogranicza jego zastosowania jako podstawowego
komponentu w tranzystorach [38|. Zdolnosé¢ do przelaczania sygnalow elektrycznych jest
podstawa wszystkich nowoczesnych urzadzen elektronicznych, od komputeréw po smart-
fony. Chociaz zastosowano wiele podejsé aby otworzyé przerwe pasmowa grafenu [12],
naukowcy zaczeli poszukiwaé, a nastepnie bada¢ nowe materialy warstwowe, z ktorych
mozna uzyska¢ monowarstwy. Obecnie dostepnych jest wiele réznych materiatlow war-
stwowych, ktore wykazuja rozne wlasciwosci elektronowe, wliczajac izolatory, metale, fer-
roelektryki, nadprzewodniki, materialy magnetyczne itp. Materialy warstwowe stanowia
doskonata platforme testowa badania nowych zjawisk zaleznych od wymiarowosci uktadu.
W szczegolnosci dzigki stabym sitom dyspersyjnym typu van der Waalsa (vdW), atomowo
cienkie warstwy mozna oderwa¢ wzajemnie od siebie, albo od podloza co daje im przewa-
ge nad materiatami konwencjonalymi, w ktérych wystepuja niewysycone wiazania przy
powierzchni i proces odtaczenia od podloza wymaga uzycia skomplikowanych metod. Co
wiecej, materialy te wykazuja doskonate witasciwosci mechaniczne, elastyczne, co czyni
je tatwo dostepnymi w inzynierii materiatowej, a takze daje mozliwo$¢ ich integracji z
roznymi heterostrukturami [32]. Dodatkowo, materiaty te tatwo poddaja sie funkcjonali-
zacji chemicznej. Modulowane wtasciwosci materialéw warstwowych sprawiaja, ze moga
byé one potencjalnie wykorzystane w przemysle elektronicznym, w spintronice czy jako
nowoczesne czujniki (sensory), lub materialy stuzace do magazynowania energii.

Istnieje wiele czynnikéw modyfikujacych witasciwosci fizyczne materialow warstwo-
wych, m.in. ilo§¢ warstw, ich rézna konfiguracja ulozenia, funkcjonalizacja chemiczna,
interkolacja jonami lekkimi, naprezenia, blisko$é innych warstw, domieszkowanie, czynni-
ki zewnetrzne takie jak pole eklektryczne. Przez ostatnie 5 lat moja dziatalnosé badawcza
zwiazana byla z tematyka materiatéw warstwowych, w ktoérych skupialam sie na bada-
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niu wlagciwoéci strukturalnych, elektronowych, optycznych czy magnetycznych. W szcze-
gblnosci, w rozprawie habilitacyjnej rozwazam ponizsze aspekty wlasciwosci fizycznych
materialow warstwowych typu vdW:
(I) efekty fizyczne indukowane naprezeniem;

(II)

(I11)

(IV) wplyw domieszkowania na wlasciwoséi materialow warstwowych;

V)

efekty fizyczne indukowane podtozem;

wplyw zmiany wymiarowosci uktadu;

zmiana wilasciwosci fizycznych indukowane porzadkiem magnetycznym

Powyzsze aspekty stanowia moje osiggniecia naukowe i sa omawiane z uzyciem réznych
materialow wartwowych tj.:

e grafen;

e BP - czarny fosfor;

e hBN - heksagonalny azotek boru;

e TMDs - dichalkogenki metali przejsciowych (MXq, M=HIf, Zr, Sn; X=S, Se);
e MPXj - trichalkogenki fosforu metali przejsciowych (M=Mn, Ni, X=S, Se);
e CrSBr.

W celu zapewnienia wiarygodnego ilosciowego opisu powyzszych efektow fizycznych,
wiekszo$¢ obliczen zostalo przeprowadzonych w ramach teorii funkcjonatu gestosci (DFT).
W przypadku selektywnych wtasciwosci, takich jak energie wigzan ekscytonéw czy wta-
Sciwosci magnetyczne, uzyto efektywnych modeli sparametryzowanych obliczeniami ab
initio, w szczegblnosci wykorzystano odpowiednio efektywne modele oparte na réwnaniu
Bethe-Salpeter czy modelu Hubbarda.

2. Metodologia

Obliczenia ab initio w ramach teorii funkcjonatu gestosci (z ang. Density Functional
Theory, DFT) [19] to potezne narzedzie obliczeniowe do badania atomistycznych whasci-
wosci nanomateriatéw. Teoria DFT jest kluczowym narzedziem badawczym wspotczesnej
fizyki teoretycznej, chemii kwantowej czy inzynierii materialowej. Metoda DFT jest jedna
najdoktadniejszych metod przewidywania struktury pasmowej nanomateriatéw, a takze
jest dalej intensywnie rozwijana w wielu aspektach wtasciwosci materiatlowych. Metoda
DFT nie tylko dostarcza fizyko-chemicznych wyjasniei w interpretacji danych ekspery-
mentalnych, ale takze przewiduje iloSciowo wlasciwosci fizyko-chemiczne nieosiagalne w
ramach eksperymentéw. Metodologia DFT bazuje na formaliZzmie gestosci elektronowej
w przeciwienstwie do wiekszosci pozostatych metod typu ab intio opartych na formaliz-
mie funkcji falowych. Praktyczna jej realizacja jest metoda Kohn-Shama ktéra sprowadza
uktad odziatywujacych elektronéw (problem wielu cial) do ukladu réwnan jednoczastko-
wych opisujacych nieoddzialywujace wzajemnie elektrony. Gtéwnym problemem metody
DFT jest brak dokladnej postaci funkcjonatu korelacyjno-wymiennego (z ang. XC, X-
exchange, C-correlation). Ogodlnie rzecz biorac, dokladno$é metody DFT silnie zalezy od
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wyboru postaci funkcjonatu XC [39]. Wiekszosé obliczen DFT opiera sie na standardo-
wych funkcjonaltach do ktérych nalezy klasa funkcjonatéw opartych na teorii jednorodnego
gazu elektronowego, czyli metodzie lokalnej gestosci (LDA, z ang. local density appro-
zimation) [22] lub na klasie uwzgledniajacej zaleznosé energii od gestosci elektronowej
oraz jej gradientu tzw. funkcjonal GGA (z ang. generalized gradient aproxzimation) [34].
Wiadomo, ze standardowe klasy funkcjonatow tylko cze$ciowo anulujg samoodzialywanie
elektronu z wlasna gestoscia tadunku (z ang. self-interaction error), powodujac powaz-
ne niedoszacowanie przerwy pasmowej (E,) polprzewodnikéw. Z uwagi na to, iz energia
samooddzialywania jest zawsze dodatnia, podwyzsza ona energie zlokalizowanych stanéow
(wazne dla atomow z bloku d i f), powodujac w konsekwencji przestrzenna delokalizacje
elektronéw. Jedna z niepozadanych konsekwencji tego samoodzialywania jest metaliza-
cja uktadu oraz nieprawidlowo przewidywane momenty magnetyczne zlokalizowane na
tych atomach. Metoda DFT+U to jedno z podejsé zaproponowanych do poprawy tego
samooddziatywania. W metodzie DFT+U ( |18]), wprowadza sie odpychanie pomiedzy
elektronami (zwykle na orbitalach typu d lub f) tzw. czlon U. Z uwagi na podobienistwo
tego czlonu z modelem Hubbarda, okresla sie go jako parametr Hubbard U. Poprawka
Hubbarda moze prowadzi¢ do ztamania symetrii powodujac otwarcie przerwy pasmowe;j.

Innym podejsciem, ktore mozna zastosowaé, jest uzycie funkcjonatéow hybrydowych.
Funkcjonal hybrydowy konstruuje sie jako liniows kombinacje funkcjonatu doktadnej wy-
mianny otrzymany z podejscia Hartree-Focka (HF) i funkcjonatu korelacyjnego otrzyma-
nego z innych zrédel (np. czesciowo korzysta sie ze standardowego funkcjonatu LDA i
metod empirycznych) (zob. ref. [21]). W teorii HF czlon wymiany niweluje btad samo-
oddzialywania wystepujacy w czesci Hartree (czton odpychania kulombowskiego). Nalezy
zauwazy¢, ze korelacja elektrondéw nie jest uwzgledniona w teorii HF. Czlon wymiany
ma charakter dalekozasiegowy i nie jest ekranowany, co skutkuje wysokimi energiami
wzbudzenia i duzym przeszacowaniem E, w metodzie HF. Stad polaczenie niedoszacowa-
nej przerwy pasmowej uzyskanej za pomoca LDA (lub GGA) i przeszacowanej przerwy
pasmowej HF generalnie zapewnia bardziej realistyczne wartodci E4, co jest zaletg sto-
sowania funkcjonaléw hybrydowych. Warto wspomnieé¢, ze bltad samooddzialywania nie
jest w pelni wyeliminowany w tym podejsciu.

Ponadto, uktady warstwowe vdW wymagaja prawidtowego opisu sit dyspersyjnych,
ktorych zrodlem sa korelacje elektronowe. Sity dyspersyjne (sity Londona lub vdW),
to sily elektrostatyczne pomiedzy indukowanymi dipolami, pojawiajacymi sie na skutek
chwilowych zmiennych rozktadéw tadunkéw. Nalezy zauwazyé, ze standardowe funkcjo-
naty XC nie uwgledniaja dalekozasiegowych sil oddziatywania typu van der Waalsa. Te
sity w obliczeniach DFT uwglednia sie na réznym poziomie doktadnosci. Powszechnie
stosowana metoda jest podejscie Grimme’a (DFT-D) [17], ktore nie wpltywa na koszt ob-
liczeni, z uwagi na poprawke dyspersyjna ktora dodaje sie do calkowitej energii uzyskanej
z DFT (EES=DPFT) Bardziej dokladng metoda, jest uwglednienie dalekozasiegowych sit
van der Waalsa w nielokalnej czesci funkcjonatu korelayjnego (vdW-DF) (patrz praca
przegladowa Ref. [8]). Metoda vdW-DF pierwotnie zaproponowana przez Diona sklada
si¢ z lokalnego funkcjonatu korelacyjno-wymiennego (XC), oraz nielokalnej czesci funkcjo-
natlu XC, ktora w przyblizeniu opisuje sity dyspersyjne. Ponadto, dla uktadéow, w ktorych
oddzialywanie spin-orbita jest istotne, zostato ono uwzglednione na poziomie pseudopo-
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tencjalow oraz przy uzyciu formalizmu niekollinearnego magnetyzmu (ang. non-collinear
magnetism). Wszystkie wyzej wymienione funkcje i podejscia zostaly zaimplementowane
w oprogramowaniu VASP [23}24] i byly uzywane w publikacjach [H1-HS8]. Obliczenia
zostaly wykonane przy uzyciu sprzetu obliczeniowego zainstalowanego w Interdyscypli-
narnym Centrum Modelowania ICM, UW) oraz w Cyfroneteciel w Krakowie, w ramach
programu PL-Grid Polska Infrastruktura Wspomagania Obliczen w Europejskiej Prze-
strzeni Badawczej.

2.1. Efekty fizyczne indukowane naprezeniem (H2, H5).

"Straintronika" (ang. "straintronics=strain+-electronics") to nowa interdyscyplinarna
dziedzina nauki w ktorej metody inzynierii naprezen w krysztalach sa wykorzystywane
do opracowywania nowoczesnych urzadzen dla technologii informacyjnych, czujnikéw czy
energooszczednych urzadzenn nowej generacji. W szczegdlnosci, termin ten odnosi sie do
nowego obszaru badawczego w fizyce materii skondensowanej, w ktorej efekty fizyczne
wywolane naprezeniem w ciatach statych sa wykorzystywane do kontroli i manipulacji
wlasciwosciami elektronowymi tych materialow.

Powszechnie wiadomo, ze aby zetknaé¢ ze soba dwa materialy polprzewodnikowe trze-
ba wzia¢ pod uwage ich niedopasowanie sieciowe (ang. lattice mismatch), ktore jest kry-
tyczna kwestia dla polprzewodnikow takich jak Si, Ge czy materialow z grupy III-V,
takich jak InAs/GaAs, w ktorych wystepuja wiazania kowalencyjne. Niedopasowanie sie-
ciowe czesto prowadzi do powstania defektéw i dyslokacji na skutek silnych naprezen w
strukturze, na granicy ich styku. Jedna z przyczyn pojawienia sie defektéw na interfej-
sie jest obecno$é¢ tzw. niewysyconych wiazan. W przypadku wertykalnego styku dwoch
materialéw warstwowych ten problem nie istnieje.

7 drugiej strony, pionowo ulozone warstwy zapewniaja nowe mechanizmy relaksacji
naprezen przy niezwykle wysokim niedopasowaniu sieci, ze wzgledu na stabe sity vdW
miedzy sasiednimi warstwami, umozliwiajac inzynierie struktury pasmowej wywotang na-
prezeniem. Materialy te reprezentuja nowsg klase krysztatow znanych jako heterostruktury
vdW [14], ktore moga wykazywaé zupelnie nowe zjawiska fizyczne w poréwnaniu do ich
izolowanych odpowiednikow 2D. W szczegolnosci, w grafenie wykryto niekonwencjonalne
nadprzewodnictwo ktore moze by¢ precyzyjnie kontrolowane przez "kat skrecenia" sasied-
nich warstw atomowych [9}[10].

Obecnie, badania wlasciwosci materialow 2D opieraja si¢ gldéwnie na obliczeniach
elektronowej struktury pasmowej w ramach teorii DFT, ktéra jest aktualnie uwazana za
jedna z najdoktadniejszych metod ab initio. Powszechnie dostepne pakiety stuzace do ob-
liczeni kwantowo-mechanicznych, tj. VASP [23[24] Quantum Espresso [15] i SIESTA [41]
wykorzystuja periodyczne warunki brzegowe, w ktorych stosowane jest podejscie superko-
morkowe. Takie doktadne obliczenia sa mozliwe tylko dla maksymalnie kilkuset atomow.
W przypadku wertykalnych heterostruktur, uktadanie materiatéw 2D o réznych parame-
trach sieci lub wykazujacych rézna lateralng symetrie krysztalu, wymaga zwykle uzycia
bardzo duzej superkomorki, sktadajacej sie z tysiecy atomoéw. W publikacji [H2] przed-
stawiamy opracowane oprogramowanie (darmowy kod zZrodtowy, dostepne jako modut
Pythona [1]) ktére umozliwia znajdowanie optymalych superkomodrek dla heterostruk-
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tur vdW sktadajacych sie z dwoch lub wiecej krysztatow 2D. Oprogramowanie umozliwia
znalezienie optymalnej superkomorki, tj. takiej o matym rozmiarze i matych napezeniach
warstw. W szczegolnosci, opracowany przez nas pakiet przeszukuje wszystkie mozliwe su-
perkomorki sktadajace sie z wielokrotnosci komoérek pierwotnych dla danego kata obrotu
miedzy gbérng i dolna struktura 2D. Oprogramowanie pozwala na okreslenie optymalnych
"magicznych katow" (z ang. magic angles) pomiedzy sasiednimi wertykalnie utozonymi
materialami 2D, a takze wynikajacymi z nich wzorami Moiré (z ang. Moiré patterns).
Oprogramowanie umozliwia réwniez konstrukcje optymalnych superkomorek dla danego
kata skrecenia, a takze generacje superkomoérek dla wybranego naprezenia, co jest nie-
zwykle istotne w przypadku badan eksperymentalnych, gdzie rozktad naprezen moze byé
badany przy pomoca mikroskopii sit atomowych (AFM), skaningowej mikroskopii tunelo-
wej (STM) lub spektroskopii Ramana. Nasze oprogramowanie poprawnie przewiduje katy
magiczne i wzory Moiré dla warstw grafenowych.

Inzynieria naprezei jest szeroko stosowana w przemysle potprzewodnikow. W szczegodl-
nosci, w przypadku jednoosiowych lub dwuosiowych naprezeni rozciagajacych, ruchliwosé
nosnikow w tranzystorze zbudowanym na krzemie ulega znaczacemu zwiekszeniu [45].
Jednakze, konwencjonalne krysztaly poélprzewodnikowe wytrzymuja tylko bardzo mate
napreznia, co znacznie ogranicza takie zastosowanie. W poréwnaniu z konwencjonalny-
mi materiatami, krysztaly 2D maja wieksza zdolnosé do deformacji i moga wytrzymac
wieksze odksztalcenia sprezyste, np. warstwa grafenu moze wytrzymaé naprezenia rzedu
25 % bez peknie¢ w swojej strukturze [11]. W artykule [H5] wyznaczyliSmy optycznie
aktywne przejécia w strukturze pasmowej zwigzkow 1T- MX, (M=HIf, Zr, Sn; X=S, Se).
Zbadalismy wplyw zewnetrznych naprezen hydrostatycznych, jednoosiowych i dwuosio-
wych na wyznaczone przejécia optyczne. We wszystkich badanych przypadkach, przejscia
byly optycznie aktywne, a wyznaczona polaryzacja swiatta znajdowata sie w plaszczyznie.
W pracy wyznaczyliSmy iloSciowe trendy energetyczne przej$é optycznych pod wplywem
réznych naprezenn zewnetrznych, wyznaczajac tzw. liniowe wspoélczynniki cisnienia. Naj-
wieksze wspotczynniki ciSnienia zostaly przewidziane w przypadku naprezen jednoosio-
wych dla zwiazkéw zawierajacych cyne Sn. Ujemne wspodlczynniki ci$nienia wskazuja na
zawezenie przerwy pasmowej. Przy ci$nieniu hydrostatycznym przewidzieliémy przejscia
typu potprzewodnik - metal. Obliczone przez nas wspotczynniki ci$nienia sa w doskonatej
zgodnosci z wartosciami zmierzonymi eksperymentalnie.

2.2. Efekty fizyczne indukowane podlozem (H1, H3, H4)

Podloze w materiatach warstwowych odgrywa wazna role, poniewaz moze ono wply-
waé na wlasciwosci materiatu np. poprzez tzw. efekty bliskosci (z ang. proximity effects),
lub poprzez naprezenia moze wpltynaé na strukture i wydajno$é materiatu. Z drugiej stro-
ny, dobierajac odpowiednio podtoze mozna zapewni¢ mechaniczne wsparcie dla materia-
tu warstwowego, zapewniajac jego stabilnosé. Powszechnie wiadomo, ze wiele materiatow
warstwowych jest niezwykle wrazliwych na lokalne srodowisko i warunki otoczenia. Czar-
ny fosfor (z ang. Black Phosphorus, BP) to jeden z ekstremalnych przypadkow materiatow
warstwowych, w ktorym wilgoé¢, doprowadza do jego degradacji w ciagu zaledwie kilku
minut. Enkapsulacja to jedna z metod ktéra moze zapobiec strukturalnej i chemicznej
degradacji materialéw warstwowych. Polega ona na otoczeniu materiatu 2D innym mate-
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rialem dwuwymiarowym.

W artykule [H1] badamy wpltyw podloza hBN na wlasciwosci strukturalne i dragnia
sieci krystalicznej BP. Ujawniamy, ze enkapsulacja hBN modyfikuje wtasciwosci struktu-
ralne warstw BP. W szczego6lnosci enkapsulacja hBN powoduje wyptaszczenie pofaldowa-
nych warstw czarnego fosforu poprzez zwiekszenie dtugosci wiazari wewnatrzwarstwowych
i tzw. kata splaszczenia. W pracy pokazujemy ze warstwy z powierzchni BP inaczej od-
dzialtywuja z sasiadujacymi warstwami niz warstwy gtebiej polozone, co odzwierciedla sie
w ich réznej sztywnosci. Co wiecej, konsekwencja tego efektu jest rozszczepienie wyso-
ko czestotliwosciowego fononu optycznego obserwawanego w widmie Ramana A;, ktory
przesuniety jest ku nizszym czestotliwosciom. W pracy demonstrujemy [H1], ze enkapsu-
lacja hBN powoduje powstawanie naprezein w warstwach BP, powodujac dodatkowe dalsze
przesuniecie ku czerwieni optycznie aktywnego modu Ramana A;. Strategia enkapsula-
cji otwiera wiec drzwi do kontrolowanej przez podloze inzynierii naprezen dla atomowo
cienkich krysztalow.

W procesie uwodornienia grafenu, rola podloza jest takze kluczowa [311[35L/46]. Nasze
badania [H3| rzucily $wiatlo na fizyczne mechanizmy uwodornienia grafenu zar6wno w
proézni, jak i w poblizu powierzchni metalicznej. W szczegblnosci, nasze wyniki ujawniaja,
ze adsorpcja atoméw wodoru do warstwy grafenowej jest silnie modyfikowana podtozem
metalicznym, co zwigzane jest z tworzeniem sie tzw. psudo-kowalencyjnych (ang. semi-
covalent) wiazai pomiedzy wartwa grafenu i podlozem niklowym. W szczegolnosci, ad-
sorpcja warstwy wodoru na grafenie jest wzmacniana (silniejsza) w obecnosci metalicznej
powierzchni. Innymi stowy, podtoze niklowe dziata jako stabilizujace podtoze utatwiajace
tworzenie sie uwodornionego grafenu.

Wplyw podloza odgrywa takze kluczows role w zastosowaniach optoelektronicznych.
W szczegolnosci, stata dielektryczna to podstawowa wielkosé fizyczna, ktora charakte-
ryzuje zdolno$é materialéw do ekranowania pola elektrycznego, co czyni ja podstawowa
wlasciwoscia materialu w przypadku okreslenia wydajnosci i funkcjonalnosci urzadzen
optoelektronicznych opartych na materiatach 2D. Przede wszystkim, wlasciwosci optyczne
tj. energie wigzan ekscytonoéw sg silnie zwiazane z ekranowaniem dielektrycznym otocze-
nia. W artykule [H4] pokazujemy, ze w przypadku monowarstwy MnPX5 energia wigzania
ekscytonow jest silnie modyfikowana podlozem. W szczegdlnosci, energia wiazan ekscy-
tonéw moze zostaé¢ zredukowana okolo dwa do trzech razy, odpowiednio w przypadku
podtoza SiO5 i hBN w poréwnaniu do srodowiska prézni.

2.3. Wplw zmiany wymiarowosci uklady na fizyczne wlasciwosci
[H1, H4|

W materiatach objeto$ciowych elektrony zajmuja pasma energetyczne, ktore sa wyni-
kiem ciggtego rozkladu pozioméw energetycznych. W przypadku materialéow dwuwymia-
rowych, ograniczenie w kierunku prostopadtym do warstwy powoduje kwantyzacje pozio-
moéw energetycznych w zredukowanym wymiarze. W strukturach typu van der Waalsa,
wlasciwosci zalezne od ilosci warstw sa intensywnie badane od 2010 roku, kiedy zaob-
serwowano po raz pierwszy efekt ograniczenia kwantowego (ang. quantum confinement)
dla disiarczku molibdenu MoSy [43], ktory wykazywal silna fotoluminescencje w przy-
padku atomowo cienkiej warstwy. W szczego6lnosci, dalsze badania teoretyczne wykazaly
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iz monowarstwa MoSs, posiada prosta przerwe pasmowa, podczas gdy jej objetosciowy
odpowiednik posiada przerwe o charakterze skoénym. Wyniki te wywotaly podekscytowa-
nie w $wiecie naukowym, dajac mozliwos¢ inzynierii struktury elektronowej materiatow
poprzez modyfikacje ilosci warstw.

W pracy [H4] wykazaliSmy, Zze przerwa pasmowa materialu warstwowego MnPS3
zmienia swoj charakter z przerwy skosnej (objetosciowy material) do prostej (monowar-
twa), czemu towarzyszy wzrost fundamentalnej przerwy o 200 meV (DFT+U(3eV)) oraz
niewielka zmiana stalej sieci o 0,02 A. Co wiecej, w przypadku monowarstwy, ekstrema
pasm wystepuja w punkcie K wysokiej symetrii w pierwszej strefie Brillouina (BZ) a dla
objetosciowego materialu sa w punktach k o niskiej symetrii. W przypadku wlasciwo-
$ci transportowych czy termoelektrycznych, kluczowym aspektem jest krzywizna pasm
w strukturze elektronowej. Krzywizna najwyzszego zapelnionego pasma valencyjnego (z
ang. valence band minimum, VBM) oraz najnizszego niezapeklionego pasma przewod-
nictwa (ang. conduction band minimum, CBM) nie zalezy od ilosci warstw w materiale
MnPS3. W szczegdlnodci, obliczenia ujawniaja poréwnywalne sktadowe tensora masy efek-
tywnej nosnikow (elektronéw i dziur) w plaszezyznie dla monowarstwy i objetosciowego
materiatu. Niewielkie rozbieznosci sg obserwowane dla wyznaczonych osi gtéwnych tenso-
ra masy efektywnej w przestrzeni odwrotnej, ktére pokrywaja sie z kartezjanskimi osiami
dla monowartwy, podczas gdy dla uktadu objetosciowego tylko jedna o§ jest rownolegta do
kierunku krystalograficznego [010], pozostale osie sa przesuniete wzgledem kartezjariskich
osl.

Co wiecej, w pracy [H4] po raz pierwszy przewidujemy ogromne energie wigzan ekscy-
tonéw z krawedzi pasm, przekraczajace energie 1 eV w przypadku monowarstwy otoczeniu
w prozni. Nalezy podkreslié, iz przewidziane przez nas wartosci energii wigzan eksyto-
néw znacznie przekraczaja energie wiazan eksytonéw szeroko badanej klasy materiatow
TMDs. Energie wiazan ekscytonéw silnie zaleza od iloéci warstw, co zwiazane jest gtéwnie
z zmiang ekranowania pola elektrycznego materialu. Efektem ograniczenia kwantowego
jest 4-krotny wzrost energii wigzania ekscytonéw dla monowartwy w pordéwnaniu z jego
objetosciowym odpowiednikiem.

Co wiecej, w pracy [H1] pokazaliémy ze drganie modu fononowe Agll dla czarnego fos-
foru (BP) silnie zalezy od ilosci warstw. W szczegolnodei, dla tego optycznie aktywnego
modu Ramanowskiego wystepuje przesuniecie ku wyzszym czestotliwo$ciom obserwowa-
ne dla monowarstwy w odniesieniu do ukladu 5-warstwowego. Dodatkowo, warstwy BP
wykazuja anomalna ewolucje czestotliwosci fonondéw wraz ze wzrostem liczby warstw.

2.4. Wplyw domieszkowania na wlasciwosci materialow warstwo-
wych [H3, H6, H7]

Domieszkowanie odnosi si¢ do celowego wprowadzania pewnych rodzajow zanieczysz-
czeni, atomow, do materialu w celu modyfikacji jego wlasciwosci. Domieszkowanie jest
kluczowym procesem w produkcji potprzewodnikéw, umozliwiajacym projektowanie i pro-
dukcje réznych urzadzen elektronicznych o okre$lonych wlasciwosciach elektrycznych. W
szczegbdlnosci, implementacja jonéw w technologiach krzemowych odegrata wazna role
w technologiach wytwarzania uktadéw scalonych, gtéwnie cyfrowych, skladajacych sie z
tranzystorow MOS (ang. Metal-Oxide Semiconductor) o przeciwnym typie przewodnic-
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twa 1 polaczonych w taki sposob, ze w ustalonym stanie logicznym przewodzi tylko jeden
z nich. Jednakze, technika implementacji jonéw stanowi wyzwanie dla materialéw war-
stwowych, poniewaz moze prowadzi¢ do uszkodzenia cienkich warstw. W zwiazku z tym,
wciaz poszukuje sie nowych podejé¢ zwiazanych z kwestia domieszkowania. Ostatnie ba-
dania wykazaty, ze dla tranzystora zbudowanego z heterostruktury vdW, warstwa MoS,
moze byé¢ zdalnie domieszkowana poprzez kontrolowany transfer ladunku z domieszek
atomow przytaczonych do jej powierzchni [27].

W pracy [H3] zbadalismy wlasciwosci energetyczne i zmiany strukturalne wywota-
ne przytaczeniem wodoru do powierzchni grafenu. Wykazalismy, ze profil energetyczny
adsorpcji wykazuje dwa minima. Pierwsze odpowiada silnej adsorpcji - chemisorpcji, dla
odleglosci pomiedzy atomem wodoru a warstwa, grafenowa rowna 1,2 A. Drugie minimum,
odpowiada stabej adsorpcji typu van der Waalsa (tzw. fizysorpcja), ktora wystepuje dla
odleglosci wodoru okoto 2,5-3 A od grafenu, w zaleznosci od uzytego rodzaju funkcjonatu
korelacyjno-wymiennego i zastosowanej poprawki uwzgledniajacej stabe sity vdW. Nasze
badania wykazaly, iz chemisorpcja atoméw wodoru powoduje duze zmiany strukturalne
warstwy grafenowej. W szczegdlnosci, na skutek przytaczenia atoméw wodoru, warstwa
grafenowa ulega pofaldowaniu nawet o 0,33 A w kierunku prostopadlym do warstwy.
Tak duze zmiany strukturalne w warstwie grafenowej moga wplywaé na jej wtasciwosci
elektronowe, poniewaz przerwa pasmowa moze by¢ kontrolowana przez stopienn pokrycia
wodorem [42].

W szezegolnosei, w artykule [H7] zbadaliSmy domieszkowanie podstawieniowe
atomow niemagnetycznych (chalkogenow) w ukladach warstwowych MnPSs3_,Se, i
NiPS3_,Se, (0 < x > 3). Nasza praca ujawnia rozny charakter trendu ewolucji tem-
peratury Néela wraz ze zmiang stopnia domieszkowania = w materiatach zawierajacych
Mn i Ni, z silniejszym trendem obserwowalnym dla NiPS3_,Se,. PokazaliSmy, iz efekt ten
zwiazany jest z wiekszymi warto$ciami catek wymiany J, dla struktur zawierajacych Ni w
poréwnaniu do odpowiadajacych im struktur zawierajacych Mn. WykazaliSmy, ze domi-
nujacym mechanizmem wymiennym, jest odziatywanie bezposrednie (M-M) w zwigzakach
w MnPS3, podezas gdy posrednie oddzialywanie wymienne (M-X-M, nadwymiana) ma
znaczenie i prowadzi do FM ustawienia spinéw dla najblizszych sasiadow w NiPSs [2].
Dodatkowo pokazalidmy, ze podstawienie chalkogenkowe jest dobra metoda kontrolowa-
nia anizotropii magnetycznej w materialach warstwowych, co znajduje odzwierciedlenie w
efektywnym strojeniu osi tatwej magnetyzacji i przej$ciu typu spin-flop (SF). Taki prze-
strajalny magnetyzm ujawniony przez podstawienie niemagnetyczne stanowi uzyteczna
metode inzynierii dla struktur wykazujacych niskowymiarowy magnetyzm.

Krysztaty warstwowe MPX3 moga byé takze domieszkowane jonami metali przejscio-
wych. W pracy [H6] rozwazamy teoretycznie (DFT+U) rozne typy domieszek magnetycz-
nych podstawionych w podsie¢ ztozona z atomdéw metalu gospodarza. Rozwazamy mie-
szane calki wymiany (domieszka-gospodarz) pomiedzy réznymi atomami magnetycznymi
dla najblizszych sasiadow (do trzecich wlacznie) przy ustalonej koncetracji domieszek dla
stopow (Mg/4,X1/4)PS3, gdzie M=Mn, Ni i X=Mn, Ni, Cr. Wykazalismy, Ze domieszki
magnetyczne nie wpltywaja na zmiane uporzadkowania magnetycznego obserwowanego
dla czystych zwiazkow. Jednakze, w przeciwienstwie do czystych zwigzkoéw, mieszane cal-
ki wymiany dla pierwszych i trzecich sasiadéow sa tego samego rzedu wielkosci, co moze
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prowadzi¢ do frustracji réznych porzadkéw antyferromagnetycznych, a w konsekwencji
moze by¢ jedna z przyczyn obserwowanej nizszej temperatury Néela dla stopow. Dodat-
kowo wykazalismy, ze domieszki Mn i Ni maja tendencje do tworzenia klastrow, podczas
gdy jony Cr wolg by¢ losowo rozmieszczone w sieci gospodarza. Rozwazane stopy klasy-
fikujemy jako izolatory Motta, ktore generalnie wykazuja mniejsze przerwy pasmowe w
poréwnaniu z czystymi zwigzkami. Co wiecej, pokazaliSmy, iz materiaty MPX3 wykazuja
silny antyferromagnetyzm, a uzyskanie ferromagnetyzmu dla tych zwiazkéw nie da sie ta-
two indukowaé poprzez domieszkowanie podstawieniowe pierwiastkami magnetycznymi.
Niemniej jednak, w przypadku zadanego, specyficznego rozmieszczenia domieszek ma-
gnetycznych w NiPS3, moze pojawié si¢ faza ferrimagnetyczna, z uwagi na rézng dtugosé
spinéw dwoch podsieci magnetycznych.

2.5. Zmiana wlasciwosci fizycznych indukowane porzadkiem ma-
gnetycznym [H4, HS]

Rodzina materialow dwuwymiarowych (2D) obejmuje prawie wszystkie wlasciwosci
fizyczne, m.in. izolatory, metale materialy nadprzewodzace, a obecnie takze struktury
magnetyczne. Chociaz wlozono wiele wysitku w wyindukowanie magnetyzmu w cienkich
warstwach, prawdziwie krysztaly 2D wykazujace magnetyzm pochodzacy od niezapel-
nionych powlok 3d metali przejsciowych, odkryto dopiero w roku 2017 dla zwiazkow
CraGegTeg [20] i Crls |16]. Zostalo to ujawnione przy pomoca skaningowej mikroskopii
magnetooptycznej Kerra (z ang. scanning magneto-optic Kerr microscopy). Do niedawna
uwazano, ze uporzadkowanie magnetyczne nie moze istnie¢ dla materiatéw dwuwymiaro-
wych w temperaturze wyzszej od zera bezwglednego, z powodu fluktuacji termicznych,
ktore niszcza ten porzadek [29]. Jednakze, ostatnie doniesienia wykazaly, ze anizotropia
magnetyczna stabilizuje porzadek magnetyczny, ttumiac przy tym efekt fluktuacji ter-
micznych [26]. Ponadto, wyniki teoretyczne, oparte na obliczeniach ab intio, wykazaly
istnienie stabilnych monowarstwach magnetycznych [37,/40]. Co wiecej, pod koniec 2016
zaczely pojawiaé sie doniesienia eksperymentalne, ktore wykazaly uporzadkowanie ma-
gnetyczne ujawnione przy pomocy spektroskopii Ramana [25].

Jednym z przedstawicieli magnetycznych materialéw warstwowych jest rodzina tri-
chalkogenkow metali przejsciowych MPXj3 gdzie M=V, Cr, Mn, Fe, Ni, Cu, Zn, X=S,
Se, Te [40]. Materialy te wykazuja wewnetrzne uporzadkowanie antyferromagnetyczne w
plaszczyznie (AFM), zapewniajac idealna platforme do badania niskowymiarowego ma-
gnetyzmu. Nalezy zauwazy¢, ze materialy AFM sa powszechnie spotykane w przyrodzie,
jednakze sa rzadziej wykorzystywane w przemysle i zastosowaniach niz materialy wyka-
zujace ferromagnetyzm. Jednym z wyzwan dla dwuwymiarowych krysztatow AFM, jest
to, w jaki sposob uporzadkowanie AFM moze by¢ kontrolowane i odczytywane za pomoca
konwencjonalnych technik magnetycznych. W szczegélnosci, pomiary magnetyczne, takie
jak SQUID lub metody rozpraszania neutronéw, sa niewystarczajace ze wzgledu na maty
rozmiar probki (2D). Jednak pomiary optyczne, takie jak spektroskopia Ramana i czy
technika z generacji drugiej harmonicznej (ang. second-harmonic generation, SHG) [44],
wskazuja na posrednie strategie badania magnetyzmu cienkich warstw. Z drugiej stro-
ny, badania teoretyczne wtasciwosci fizycznych przy pomocy obliczen ab initio moga dac
wglad we wlasciwosci fizyczne wrazliwe na porzadek magnetyczny.
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W pracy [H4] pokazujemy, ze uporzadkowanie magnetyczne silnie wplywa na wta-
Sciwosci elektronowe, transportowe i optyczne zwigzku MnPS3. W szczegolnosci, nasze
wyniki ujawniaja silny wplyw uporzadkowania spinéw na wlasciwosci struktury pasmo-
wej, takie jak polozenie pasm, przeciecia pasm, krzywizna pasm czy wartosci przerw
pasmowych. Najmniejsza fundamentalna przerwe pasmowa otrzymujemy dla konfiguracji
AFM-stripy (1.8 eV dla DFT+U=3eV), a najwicksza dla magnetycznego stanu podsta-
wowego typu AFM-Néel (2.2 eV dla DFT+U=3eV). Dodatkowo, stan magnetyczny ma
znaczacy wplyw na krzywizne pasm, a tym samym na mase efektywna nosnikéow z kra-
wedzi pasm, tj. dla najwyzej obsadzonego pasma walencyjnego i najnizej nieobsadzonego
pasma przewodnictwa. W pracy pokazujemy, ze masy efektywne silnie zaleza od konfigu-
racji magnetycznej. W szczegdlnosci mniejsze masy efektywne uzyskuje sie dla stanu FM
niz odpowiadajace im wielkosci uzyskane dla konfiguracji AFM. W odniesieniu do réznych
konfiguracji AFM, masy efektywne dla magnetycznego stanu podstawowego AFM-Néel
sg nawet 0 40% wieksze niz wyznaczone dla uktadu spinéw o porzadku typu AFM-stripy.
Dodatkowo, wykazujemy, ze dziury sa mniej mobilnymi no$nikami niz elektrony, niezalez-
nie od uporzadkowania magnetycznego. Co wiecej, dla uporzadkowania magnetycznego
dla ktorych superkomorka magnetyczna nie jest wspdlmierna z komorka strukturalna,
wykazujaca symetri¢ heksagonalna, sktadowe tensora masy efektywnej w plaszczyznie sa
anizotropowe.

W przypadku wlasciwosci optycznych, w pracy [H4] pokazalisémy, ze energie wiazania
ekscytonoéw z krawedzi pasm zaleza od uporzadkowania magnetycznego. W szczegélno-
$ci, w odniesieniu do réznych konfiguracji AFM, fundamentalne przejscia w strukturze
pasmowej sa optycznie dozwolone (niezerowa sita oscylatora) i wykazujg liniowa pola-
ryzacje Swiatta. Co wiecej, typ liniowej polaryzacji $wiatta zalezy od fazy AFM, a tym
samym stanowi magnetyczny odcisk palca rodzaju uporzadkowania AFM dla krysztalow
magnetycznych 2D.

W przeciwienstwie do opisanego powyzej uporzadkowania magnetycznego w warstwie,
w pracy [H8] zbadalismy wplyw pozaptaszczyznowego (ang. out-of plane) porzadku ma-
gnetycznego na wlasciwosci strukturalne, elektronowe i drgania sieci krysztatu warstwo-
wego CrSBr. W szczeg6lnosei, ujawniliSmy, ze pozaplaszczyznowe uporzadkowanie ma-
gnetyczne silnie wplywa na strukture elektronowa na kierunku wysokiej symetrii I' — Z w
przestrzeni odwrotnej, powodujac rozszczepienie pasm przewodnictwa dla FM uporzad-
kowania spinéw w sasiednich warstwach, podczas gdy dla fazy A-AFM pasma pozosta-
ja spinowo zdegenerowane. Dodatkowo, wraz ze zmiang fazy A-AFM na FM, charakter
przerwy pasmowe]j ulega zmianie z prostej na posrednia. Co wiecej, w pracy [H8] ziden-
tyfikowalismy optycznie aktywne mody Ramanowskie (Byg i Bsy), ktére sa wrazliwe na
miedzywarstwowe uporzadkowanie magnetyczne. Innmymi slowy, drgania sieci By, i B3y
stanowia niejako markery magnetyczne rodzaju pozaplaszczyznowego porzadku magne-
tycznego. W szczegolnosci, roznica czestotliwosci modow By i B3, uzyskana teoretycznie
dla fazy FM w poréwnaniu do fazy A-AFM, dobrze koreluje z odpowiadajacymi warto-
$ciami eksperymentalnymi otrzymanymi z pomiaré6w Ramana.
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Informacja o wykazywaniu sie istotng aktywnoscia
naukowg realizowang w wiecej niz jednej uczelni,
instytucji naukowej, w szczegd6lnosci zagranicznej

Po ukoriczeniu studiéw doktoranckich odbytam dwuletni staz podoktorski w grupie
teoretycznej prof. J. Majewskiego, gdzie badalam wtlasciwosci dwuwymiarowych mate-
rialéw na powierzchniach metalicznych. Od 2019 roku zaczetam budowaé wlasna grupe
badawcza, specjalizujaca sie w obliczeniach nanomaterialéw metodami ab initio. W tym
zakresie nawiazatam szeroka wspolprace, zaré6wno z jednostakaim krajowymi m. in. z Po-
litechnike Warszawska (PW), Politechnika Wroctawska (PWr), czy z Instytutem Fizyki
Polskiej Akademii Nauk MagTop (IF PAN), a takze z miedzynarodowymi uniwer-
sytetami tj. Technion (Izrael), Uniwersytetem z Regensuburga UR/(Niemcy), RWTH
Uniwersytetem z Aachen (Niemcy), Uniwersytetem w Arkansas UARK (USA).

W szczegdlnosei od 2019 roku aktywnie wspoétpracuje z eksperymentalna grupa ba-
dawcza prowadzona przez Prof. A. Jastrzebska (PW). Nasze badania koncetruja sie w
obszarze materialow warstwowych typu MXenes a takze nowych dwuwymiarowych mate-
rialow z rodziny MBenes. Od 2020r. kierujemy wspélnym projektem (OPUS, konsorcjum).
Wspolpraca zaowocowalo 8 publikacjami naukowymi, z czego 3 prace to publikacje prze-
gladowe Adv. Materials (IF=30), Adv. Funct. Materials (IF=19).

W zakresie wlasciwosci optycznych i mechanicznych krysztalow warstwowych inten-
sywnie wspolpracuje z grupa eksperymentalng kierowana przez prof. Roberta Kudrawca
(PWr, rozpoczeta w 2020 r.). Nasza wspolpraca zaowocowata 3 wspolnymi publikacja-
mi. Jestem regularnie zapraszana do wyglaszania wykladéw seminaryjnych na Wydziale
Podstawowych Probleméw Techniki we Wroctawiu. Wspotpracujemy takze aktywnie w
ramach wymiany studenckiej, szkolac studentéw w ramach stazy (Szymon Kaluza (staz),
Mitosz Rybak). Obecnie jestem promotorem pomocniczym doktoranta p. Rybaka, a dr
Tomasz Wozniak (PWr) od X. 2023r rozpoczal swoj projekt SONATINA (NCN), ktory
jest prowadzony na Wydziale Fizyki pod moim kierunkiem.

W zakresie wtasciwosci opto-elektronicznych dot. magneséow 2D, aktywnie wspotpra-
cuje z roznymi grupami eksperymentalnymi kierowanymi przez: Prof. Efrat Lifshitz (3
wspOlne publikacje), Technion, Israel); Prof. Marcus Morgenstern (wlasciwosci elek-
tronowe, 1 praca zwiazana z badaniami ARPES, RWTH Aachen), Prof. Jin Hu (1
publikacja, pomiary magnetyczne stopow, UARK, USA).

W ramach wszystkich wymienionych wspotprac z grupami ekperymentalnymi, grupa
ktora kieruje jest gtowna (lub jedyna) grupa teoretyczna, ktora wyjasnienia obserwowalne
zjawiska fizyczne.



ZALACZNIK 3

W ramach wspoélpracy teoretycznej, w obszarze z dziedziny opto-elektroniki i spin-
troniki wspolpracuje aktywnie z grupa Prof. J. Fabiana (UR, Germany, wlasciwosci
ekscytonowe materiatow warstwowych, 2 wspolne publikacje) i grupa Prof. Carmine Au-
tieri (MagTop, IF PAN, efektywne hamiltoniany, 3 wspoélne prace). Ponizej, zebratlam
nowo rozpoczete wspolprace naukowe a takze zakoriczone.

Niedawno rozpoczeta wspolpraca naukowa: (naukowiec, instytut, wspolny temat badari):

e Dr. Oleksander Pylypovskyi, (HZDR Germany, wplyw magnetycznego oddzialty-
wania dipolowego na wtasciwosci krysztatach magnetycznych 2D);

o Prof. Karol Szatowski (University of L6dz (UL), fale gestosci tadunku w hete-
rowarstwach na bazie krysztalow 2D z rodziny MPX3);

e Dr. Andrea Leon (Pontifical University Catholic of Chile, wlasciwosci magne-
tyczne mieszanych krysztaléow magnetycznych 2D);

e Dr. Mateusz Wlazlo (Ensamble® Center of Excellence (Warsaw), wlasciwosci fo-
nonowe krysztalu wartwowego CrPS, badane metodami ab inito.

Wspolpraca zakonczona (naukowiec, jednostka naukowa, wspolpraca w latach, liczba
wspOlnych publikacji):
e Dr. J. Kunstmann (TU Dresden, Germany, 2019-2021, 1 publikacja)
e Dr. S. Prucnal and Prof. Prof. Shenpiang Zhou (HZDR Germany, 2018-2021, 3
publikacje)
e Prof. P. Plochocka (LNCMI Toulouse, 2017-2018, 1 publikacja)

Ponizej inne (wazne) dzialania naukowe w okresie po uzyskaniu doktoratu 2017-2023:

Wspélpraca naukowa w ramach projektéw badawczych

e 10.2023 -10.2025, projekt SONATINA prowadzony na Wydziale Fizyki UW, Kie-
rownik projektu: Dr Tomasz Wozniak: (PWr Wroclaw); agencja finansujaca: Na~
rodowe Centrum Nauki w Polsce (2023/48/C/ST3,/00309),

e 07.2020 - 07.2024, OPUS 18, konsorcjum - wspoétpraca dwodch jednostek badaw-
czych Wydzial Inzynierii Materialowej, Politechnika Warszawska (PW) i
Wydzial Fizyki (UW); agencja finansujaca: Narodowe Centrum Nauki w Polsce
(2019/35/B/ST5/02538), kierownik projektu PW: dr. inz. hab. A. M. Jastrzebska;
Kierownik projektu z ramienia partnera:- dr. Magdalena Popielska (Birowska),

e 08.2017 - 02.2021, projekt SONATA 12, agencja finansujaca: Narodowe Centrum
Nauki w Polsce (UMO-2016/23/D/ST3/03446), PI: dr. Magdalena Popielska (Bi-
rowska), wspolpraca z miedzynarodowymi grupami naukowymi: Prof. Shenpiang
Zhou (HZDR, Niemcy), Prof. Paulina Plochocka (LNCMI Tuluza, Francja),
Prof. Jaroslav Fabian (UR, Niemcy).

e 12.2014-09.2017, HARMONIA V, NCN (2013/10/M/ST3/00793) w ramach wspol-
pracy miedzynarodowej z Prof. Claudia Drax! (Humboldt University w Berli-
nie). Kierownik projektu: Prof. dr hab. J. A. Majewski (Wydzial Fizyki, UW);
udzial w projekcie jako badacz naukowy (pozycja typu post-doc) - dr M. Popielska.
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Doswiadczenie naukowe zdobyte za granica:

Krotkie pobyty naukowe po doktoracie:

e Marzec 2022 (1 tydzieri), Uniwersytet W Regenbsburgu, Wydzial Fizyki (Niemcy),
grupa Prof. Jaroslava Fabiana, Dr. Paulo E. Faria Junior

e Luty 2019 & Kwiecient 2019 (2 tygodnie), Technische Univeristat (TU) Dresden,
Niemcy; grupa badawcza: Prof. Thomas Heine, Dr. Jens Kunstmann;

e Kwiecien 2019, Departments of the Institute of Ion Beam Physics and Materials
Research, Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf, Germany; Prof. Shengqgiang
Zhou, Dr. S. Prucnal,

e Kwiecienn 2019 (1 tydzien), Austria, Institute of Semiconductor & Solid State
Physics, Johannes Kepler Universitat (JKU) Linz, Austria; grupa badawcza: Prof.
Alberta Bonanni.
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Informacja o osiaggnieciach dydaktycznych,
organizacyjnych oraz popularyzujacych nauke

Dzialalnosé dydaktyczna

Prowadzitam ponizsze wyktady:

e (Semestr letni 2022) - (1100-4INZ21) 45h, “Modeling of nanostructures and
materials” w jezyku angielskim, Wydzial Fizyki, UW, dla studentéw II stopnia
studiow;

e (Semestr zimowy: 2020, 2021, 2022) - (1100-3INZ12) 30h, “Modelowanie

Nanostruktur”, Wydzial Fizyki, UW, obowiazkowy kurs dla studentéw Inzynierii
nanostruktur oraz studentéw III-go roku Nanoinzynierii.

oraz ¢wiczenia:

e (Semestr letni 2021) (1100-4INZ21) 45h, “Modelling of nanostructures and
materials” w jezyku angielskim, Wydziat Fizyki, UW, dla studentéw II stopnia
studiow;

e (Semestr zimowy: 2019, 2020, 2021) (1100-3INZ12) 45h, “Modelowanie Na-
nostruktur” w jezyku Python 3.0, Wydzial Fizyki, UW.
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(Semestr zimowy: 2014) - (1100-3INZ12) 45h, “Modelowanie Nanostruktur”
w jezyku Mathematica, Wydzial Fizyki, UW.

e (Wrzesin 2013) - ,,START II - Mechanika Kwantowa” , dla studentow II
stopnia, Wydzialt Fizyki, UW.

e (Semestr zimowy: 2010) - (1100-1INZ04) 30h, ,,Algebra z Geometria”, dla
studentéw I stopnia, Wydziat Fizyki, UW.

e (Semestr zimowy: 2010) (1100-2INZ13) 45h, “Programowanie i metody nu-
meryczne”’, w jezyku Fortran 90, Wydziat Fizyki, UW.

e (Semestr letni 2010) (1100-1015) 45h, ,Matematyka II”, dla studentow I stop-
nia, Wydzial Fizyki, UW. Za prowadzenie tych zajeé¢ otrzymatam nagrode Dzie-
kana.

Bytam promotorem 3 magistrantéw oraz 3 licencjatéw, oraz promotorem pomoc-
nicznym 3 doktorantéw. Lista prowadzonych studentéw znajduje sie ponizej:

Promotorstwo prac doktorskich:

e 3¢ October 2022 - obrona pracy doktorskiej Macieja M. Marchwianego, Wy-
dziat Fizyki, UW,“Opis wtasnosci nanostruktur niskowymiarowych zapomocq algo-
rytmdw uczenia maszynowego”, (promotor pomocniczy).

e (studia doktoranckie w toku) Mitosz Rybak - studia doktoranckie rozpoczete w
X.2022r. na Wydziale Podstawowych Probleméw Techniki, Politechniki Wroctaw-
skiej, temat pracy: Modelowanie krysztatow magnetycznych typu vd W metodami ab
initio, (promotor pomocniczy).

e (studia doktoranckie w toku) Varun G. Nair - studia doktoranckie rozpoczete
w 1.2021r. na Wydziale Inzynierii Materiatowej, Politechniki Warszawskiej, temat
pracy: Modelling of the MXenes and MBenes materials using density functional
theory and machine learning approach, (promotor pomocniczy).

Promotorstwo prac licencjackich i magisterskich:

e 27.02.2023 - praca licencjacka, Marek Sokotowski, Wydzial Fizyki, UW, “Ba-
dania stabilnosci nowych 2D stopow M, Bi_, przy uzyciu metod ab intio i uczenia
maszynoweqo”.

e 21.12.2022r. - praca licencjacka, Aleksandra Skolasiriska, Wydzial Fizyki, UW,
“Badanie wtasciwosci dielektrycznych nanomateriatow z rodziny MPXs przy uzyciu
metod ab initio.”.

e 22.07.2022r - praca magisterska, Kamila Kotur, Wydzial Fizyki, UW, “Tuning
the magnetic properties upon non-magnetic substitution in MPXs (M = Ni, Mn; X
=S, Se) systems”.
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e 12.07.2022r. - praca magisterska, Mitosz Rybak, Wydzial Podstawowych Pro-
bleméw Techniki, Politechniki Wroctawskiej, “Badania ab initio dwuwymiarowych
magnetykow z rodziny MPX5.”.

e 08.10.2020r. - praca licencjacka, Kamila Kotur, Wydziat Fizyki, UW, “Badania
teoretyczne wlasciwosci elektronowych warstwowej heterostruktury NiPSs/FePSs”

e 10" August 2020 - praca magisterska, Tomasz Necio, Wydziat Fizyki, UW,
“Badania ab initio wlasciwosci strukturalnych, energetycznych i magnetycznych he-
terostruktury van der Waalsa NiPSs/grafen®.

Recenzje prac licencjackich i magisterskich:

e wrzesien 2023 - praca licencjacka, Marta Przybyl, Koherentny transport tadun-
kowy 1 spinowy w lateralnych strukturach karbidkow metali przejsciowych - MXenes,

e wrzesien 2022 - praca magisterska, Jan Kolodziejczyk, Stabilnosé, struk-
tura elektronowa oraz wtasnosci termoelektryczne funkcjonalizowanych dwu-
wymiarowych azotkdw molibdenu (MXenes).

e wrzesien 2020 - praca licencjacka, Dominik Suwala, Symulacje rozszczepienia
wywotanego oddziatywaniem spin-orbita w materiatach dwuwwymiarowych grupy IV
oraz ich pochodnych.

e wrzesieri 2019 - praca licencjacka, Adam Cwilich, “Modelowanie proceséw tune-
lowania kwantowego w heterostrukturach azotkowych”,

e maj 2017 - praca licencjacka, Maciej Celuch, “Modelowanie standow powierzch-
niowych krystalicznych izolatoréw topologicznych’,

e grudzienn 2019 - praca magisterska, Przemystaw Zielinski, “Metoda ciasnego
wigzania dla standw elektronowych nieperiodycznych nanostruktur weglowych™;

e wrzesien 2016 - praca magisterska, fukasz Gladczuk, “Obliczenia struktury elek-
tronowej dwuwymiarowych stopéw pierwiastkow IV grupy uktadu okresowego™;

Dziatalno$é organizacyjna

Bratam udzial w posiedzeniach komisji wydziatowych w roli:

e sekretarza komisji, tacznie w 8 niezaleznych komisjach ds. awansu na stanowisko
profesora uczelni w latach 2021-2023;

e sekretarza dwoch niezaleznych komisji dotyczacych konkursu na stanowisko adiunk-
ta badawczo-naukowego w latach 2022 i 2023;

e cztonek Rady Instutu Fizyki Teoretycznej w latach 2020-2024;

e cztonek Rady Wydziatu (RW) w poprzedniej kadencji RW.
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Dziatalnos$é popularyzatorska

Wyglosilam wyktad zaproszony dla prywatnej firmy Astra Zeneca R&D Polska,
14.07.2021r.: “Badania wtasciwosci materiatow 2D przy uzyciu metod uczenia maszy-
nowego”, M. Birowska. Prowadzilam wyklady i éwiczenia podczas szkoly letniej
zatytutowanej: “Zastosowania zacwansowanych technik przetwarzania danych w naukach
przyrodniczych — szkota letnia w jezyku angielskim" orgzanizowanej przez Iterdyscyplinar-
ne Centrum Modelowania Matematycznego (ICM, UW) w dniach 28.06 - 09.07.2021.

Wytwarzone oprogramowanie:

Supercell-core: A useful tool to generate an optimal supercell for vertically stacked nano-
materials

ATP Advances 10, 105105 (2020)

Supercell-core download

Interfejs graficzny uzytkownika oprogramowania Supercell-core: GUI
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Inne informacje, wazne punktu widzenia, dotyczace
jego/jej kariery zawodowej

Recenzje artykutéw dla czasopism naukowych

W latach 2019-2023 zrecenzowatem 20 artykuléw naukowych:
e Nature Communications (IF=17.7) — 1 recenzjain 2023.

e Physical Review B (IF=3.9) — 2 recenzje w 2023, 2 recenzje w 2021, 4 recenzje
w 2020.

e Applied Sciences (IF=2.838)— 1 recenzje w 2020.

e Journal of Physics: Condensed Matter (IF=2.7)— 1 recenzje w 2020.
e 2D Materials (IF=6.9) — 2 recenzje w 2019

e Journal of Raman Spectroscopy (IF=2.7) — 1 recenzje w 2019.

e Journal of Physics D: Applied Physics (IF=3.4) — 2 recenzje w 2020.

e Physical Chemistry Chemical Physics (IF=3.9)— 2 recenzje w 2019.


https://doi.org/10.1063/5.0023984
https://github.com/tnecio/supercell-core
https://tnec.io/projects/patterns-web/
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e FlatChem (IF=5.8) — 1 recenzje w 2023.
e Materials (IF=3.7) — 1 recenzje w 2019.

Budowanie zespolu badawczego

Czlokowie kierowanego przeze mnie zespotu badawczego (stan: sierpienn 2023r.):

e Postdoc: - Dr Subrahmanyam Bandaru, zatrudnienie w ramach projektu OPUS
18;

e 2 doktorantow: Milosz Rybak (bierze udzial w projekcie IDUBB), Varun G.
Nair (bierze udzial w prokjekcie OPUS 18).

e W ramach porozumienia pomiedzy spotka ENSEMBLE3 sp. z 0. 0. i UW, Dr Ma-
teusz Wlazlo realizuje zadania bawawcze na Wydziale Fizyki, w okresie 02.2023
-12.2023, a takze p. Szymon Kaluza (z PWr) odbywa miesieczne praktyki stu-
denckie.

e Byli cztonkowie zespotu (alumni): mgr Tomasz Necio (2 lata, brat udzial w pro-
jekcie SONATA jako wykonawca), mgr Kamila Kotur (3 lata, brala udzial w
projekcie SONATA jako wykonawca), lic. Marek Sokolowski (1 rok, bral udziat
w projekcie OPUS 18).

W ramach doszkalania zawodowego, bralam udzial w kursie z kompetencji zawodowych
pt. "Wyzwania liderskie i przywddztwa” w ramach Zintegrowanego Programu Rozwoju
(ZIP) w dn. 14-15.09.2020.

Udzial w miedzynarodowych konferencjach cztonkéw ze-
spolu badawczego

Ponizej, lista konferencji naukowych kierowanego przeze mnie zespotu badawczego w
okresie 2018-2023. Kursywa podkreslono osobe prezentujaca wyniki:
2023:

e E-MRS Fall Meeting 2023, 18-21 wrzesienn 2023, Warszawa, Polska: (prezen-
tacja ustna): Review on thermoelectric properties of MXene-based structures and
other 2D materials, S. Bandaru, A.M. Jastrzebska, M. Birowska;

e 36" European Conference on Surface Science, 28.08-01.09.2023, Lodz, Pol-
ska, (prezentacja ustna): Band gap engineering of two-dimensional ScB MBene,
S. Bandaru M. Birowska, A. M. Jastrzebska;

e 51'" International School & Conference on the Physics of Semiconduc-
tors “Jaszowiec 20237, 17-23 czerwiec, Szczyrk, Poland; (plakat): Tunable valley
splitting in 2D MPX3 crystals., M. Rybak, M. Birowska; (plakat): Optical mar-
kers of magnetic phase transition in layered CrSBr , M. Rybak, W. Linhart, M.
Birowska, P. Scharoch, R. Kudrawiec;
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2022:

e 50'" International School & Conference on the Physics of Semiconduc-
tors “Jaszowiec 20227, 4-10 June, Szczyrk, Poland; (plakat): Theoretical studies
of the optical properties of MPX5 (X=S,Se) -2D magnetic crystals; M. Rybak, P.
E. Faria Junior, T. Wozniak, P. Scharoch, and M. Birowska;

e E-MRS Spring Meeting 2022, 30 May - 3 June, Virtual Conference (prezen-
tacja ustna): Ezxcellent excitonic properties and non-zero wvalley splitting in 2D
antiferromagnetic MPXs crystals; M. Rybak, P. E. Faria Junior, T. Wozniak, P.
Scharoch, J. Fabian, J. Kunstmann and M. Birowska.

2021

o 49" International School & Conference on the Physics of Semiconduc-
tors “Jaszowiec 20217, 1-10 September: (plakat) The influence of the magnetic
ordering on the electronic properties of bilayer NiPSs — an ab inito study of vd W
heterostructure; K. Kotur, M. Birowska; (plakat): Optical properties of transition
metal trichalcogenides MPXs: a first principle study of 2D magnets; M. Rybak,
T. Wozniak, P. F. Junior, P. Scharoch, M. Birowska; (plakat): Dielectric properties
of transition metal trichalcogenides MPX3, A. Skolasiriska, M. Birowska; (plakat):
Structural search and stability prediction of new M,By_, phases based on ab ini-
to calculations and Machine Learning Methods, M. Sokotowski, M. Marchwiany,
A. M. Jastrzebska and M. Birowska; (plakat): Exzploring FElectronic Properties of
Functionalized 2D MBenes -Graphene Like 2D Boron Sheets, V.G. Nair, K. Kotur,
A .M. Jastrzebska and M. Birowska.

e Intermag 2021, 26-30 April 2021, Virtual Conference (prezentacja ustna):
The Impact of the Intralayer and Interlayer Magnetism on the Electronic Properties
of vdW Heterostructure NiPSs/FePSs — a Theoretical Approach, K. Kotur and M.
Birowska.

e 33" Workshop on Recent Developments in Electronic Structure
(ES21), 12-15 July 2021; (plakat): First-principles study of magnetic bilayer of
NiPS3 /FePSs, K. Kotur and M. Birowska.

e MiniModes 2021, Checiny, Polska, Structural search and stability prediction of
new M, By_, phases based on ab initio calculations and Machine Learning Methods,

M. Sokotowski, M. Birowska.
2019:

e E-MRS Fall Meeting 2019, 16-19 September 2019, Warsaw, Poland: (prezentacja
ustna): Ab initio study of mized manganese nickel phosphorus trichalcogenides- 2D
layered materials, Aleksandra Jankowska and M. Birowska; (plakat): The impact
of the different stacking configurations of the monolayer of NiPSs and graphene layer
on the electronic properties of NiPSs structure, Tomasz Necio and M. Birowska.
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Stypendia naukowe & Nagrody:

2013 - Stypendium Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego za wybitne osiggniecia
w latach 2012/2013,

2013, 2012 Stypendia dla najlepszych doktorantow UW w latach 2011/2012;
2012/2013,

Stypendium Nowoczesny Uniwersytet - stypendium wspotfinansowane przez Unie
Europejska ze $rodkéw Europejskiego Funduszu Spotecznego w ramach Programu
Operacyjnego Kapital Ludzki, Warszawa,

03 lutego 2010, Nagroda Dziekana za prowadzenie zaje¢ dydaktycznych "Matema-
tyka II" na UW,

2009 Stypendia Mazowsza dla doktorantow
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