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Recenzja rozprawy doktorskiej mgra inz. Jakuba Ziembickiego, pt. ,,Badania obliczeniowe
z zasad pierwszych krysztalow polprzewodnikowych o strukturze wurcytu i blendy cynkowej
do zastosowan w optoelektronice” opracowana na zlecenie Rady Dyscypliny Naukowej Nauki
Fizyczne Politechniki Wroclawskiej

Rozprawa doktorska mgra inz. Jakuba Ziembickiego zatytutowana ,,Badania
obliczeniowe z zasad pierwszych krysztaldw pdtprzewodnikowych o strukturze wurcytu i
blendy cynkowej do zastosowan w optoelektronice”, wykonana pod opieka naukowa dr
hab. inz. Paweta Scharocha i dr inz. Macieja Polaka, podejmuje zagadnienia zwigzane z
okresleniem wtfasnosci mechanicznych i elektronowych przy pomocy metod
obliczeniowych, materiatéw pdtprzewodnikowych na bazie pierwiastkéw III-V oraz IV
grupy uktadu okresowego. Doktorant koncentruje si¢ na wyznaczeniu trendéw dla
zaleznosci réznych wtasnosci mechanicznych i elektronowych w badanych materiatach.

Przedtozona mi do oceny rozprawa doktorska zawiera cztery rozdziaty. Rozdziat
pierwszy poswigcony jest opisowi modeli i przyblizen uzywanych w tej pracy do opisu
wilasciwosci elektronowych. W pierwszej sekcji, rozpoczynajac od fundamentalnej teorii,
jaka jest mechanika kwantowa, wyprowadzany jest hamiltonian elektronowy. Na podstawie
tego hamiltonianu, w drugiej sekcji wprowadzana jest teoria DFT. W trzeciej sekcji opisano
uzywane w DFT przyblizenia funkcjonatu korelacyjno-wymiennego. W czwartej sekcji
opisane sa przyblizenia numeryczne stosowane w obliczeniach DFT. Pigta ostatnia sekcja
poswiecona jest formalizmowi k-p, ktory jest uzywany razem z DFT do opisu wlasciwosci
elektronowych.

W drugim rozdziale zbadano wiasciwosci potprzewodnikow I11-V w strukturze
krystalograficznej blendy cynkowej oraz wurcytu. Na poczatku wyznaczono wlasciwosci
fizyczne takie jak parametry geometryczne, energi¢ formacji, stale elastyczne oraz
piezoelektryczne. Przeprowadzono obszerng dyskusje wiasciwosci elektronowych czyli
struktur pasmowych, przerw wzbronionych, rozszczepien pasm czy wzglednego potozenia
pasm. Opisano takze wpltyw naprezen na strukture pasmowsa.

W trzecim rozdziale przeprowadzono kompleksowe badanie czterech faz
krystalograficznych pétprzewodnikéw grupy IV oraz ich zwiazkéw binarnych.
Wyznaczono rownowagowe geometrie oraz wspdtczynniki sprezystosci objetosciowej,
uzyto wczesniej zaproponowanego modelu do opisu stabilnosci réznych politypow.



Roéwniez tutaj duzy nacisk zostal potozony na analize¢ whasciwosci elektronowych, z
uwzglednieniem przerw wzbronionych. Przeprowadzono przeglad materiatéw pod
wzgledem ich potencjalnego zastosowanie w optoelektronice, uwzgledniajgc aktualny stan
wiedzy w tym zakresie.

W czwartym rozdziale zbadano wptyw mieszania azotku galu z ré6znymi atomami
z grupy Il i V na strukture elektronowa. W tym celu uzyto metody superkomdrkowej
polaczonej z specjalnymi strukturami quasilosowymi oraz metoda odwijania struktury
pasmowej. Analiza pokazata, ze zastepowanie azotu innymi atomami grupy V wprowadza
w przerwie nowe stany, co dla przypadku mieszania z arsenem zostalo potwierdzone
eksperymentalnie. Z drugiej strony zastgpowanie galu przez glin i aluminium nie
wprowadza zadnych nowych stanéw, zmienia jedynie przerwe wzbroniong. Efekt zostat
wytlumaczony poprzez dystorsje geometrii struktury GaN przez atomy grupy V. Jako
powod wskazano roznice w wielkosciach atomoéw oraz elektroujemnosciach.

Opiniowana praca ma charakter badan podstawowych, dobér metod badawczych
do postawionych problemoéw jest prawidlowy. Na uznanie zastuguje takze szeroki zakres
pracy. Wysoko oceniam forme prezentacji rozprawy doktorskiej Pana mgr inz.
Ziembickiego, struktura pracy jest dobrze przemyslana. Autor zadbat o wysokiej jakosci
materiat ilustracyjny a praca zostala napisana czytelnym jezykiem. W pracy zacytowano
158 pozycji, co pozwolito na wiasciwe wprowadzenie w obszar badan przedstawionych w
rozprawie.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska jest opracowaniem napisanym w
jezyku polskim — liczy 86 stron, zawiera 47 rysunkéw i 10 tabel. Struktura pracy jest
typowa dla tego typy opracowan naukowych. Rozprawg podzielono na jeden rozdziat
opisujagcy metodologie badan oraz trzy rozdzialy zawierajace wyniki badan wtasnych
autora wraz z omOwieniem i wnioskami. Autor rozprawy jest wspdtautorem czterech
publikacji w czasopismach z listy JCR (z bazy Scopus 24.06.2024), z czego jest pierwszym
autorem jednej publikacji. Publikacja ta jest cytowana w recenzowanej pracy. Wszystkie
rozdziaty Autor przygotowal z bardzo duza starannoscia zaréwno ciggu logicznego
zagadnien, jak i materiatow ilustrujacych je. Wyniki badan wiasnych zaprezentowano w
sposOb przejrzysty, niestety w duzej mierze zabraklo odnoszenia si¢ do danych
literaturowych, tam gdzie one istnieja. W rozdziale pierwszym zabrakfo mi szerszego opisu
metody zwijania pasm, ktérg Autor stosuje w kolejnych rozdziatach. W rozdziale drugim
w sekcji ,,Polaryzacja spontaniczna i wilasciwosci piezoelektryczne” brakuje mi
przedyskutowania otrzymywanych warto$ci polaryzacji spontanicznej ze wzgledu na inny
rodzaj ukfadu referencyjnego np. blendy cynkowej. W pracy [F. Bernardini, V. Fiorentini,
and D. Vanderbilt Phys. Rev. B 56, R10024(R) 1997] autorzy wyznaczyli polaryzacje
spontaniczng z teorii Resty korzystajac z uktadéw referencyjnych w postaci blendy
cynkowej i otrzymali wyniki o rzad wielkosci mniejsze, niz w przypadku korzystania z
uktadéow referencyjnych heksagonalnych. Oba uktady referencyjne majg zerowa
polaryzacje spontaniczng a wyniki sg rézne, czy to oznacza, ze teoria Resty ma jaki$
mankament? Dodatkowo na wykresach struktur pasmowych brakuje mi potozenia poziomu



Fermiego. Kolejng rzecza jest fakt, ze Autor w kilku miejscach pracy oblicza energig
punktu rozgatezienia i wyznacza z tego punktu wiasnosci fizyczne takie jak np. ,band
offset”, wedlug mnie, opis tej metody jest niewystarczajacy i powinien si¢ W szerszym
zakresie pojawi¢ w pracy. Niemniej jednak pomimo tych kilku uwag krytycznych, cel
pracy, w mojej ocenie, jasno wynika z jej tresci, a zakres pracy nie budzi watpliwosci.

Biorac pod uwage zakres przeprowadzonych prac oraz sposéb ich realizacji,
pomimo uwag krytycznych, nalezy stwierdzi¢, ze Autor wykazat si¢ dobrym opanowaniem
warsztatu badawczego. Pozwolito to w sposob prawidtowy zrealizowa¢ zaplanowane w
pracy zadania, uzyska¢ wartosciowe wyniki i na ich podstawie sformutowa¢ wiasciwe
wnioski, a wskutek tego zrealizowaé zatozony cel pracy. Na podstawie ponizszych
stwierdzen wyrazam opinie, ze rozprawa doktorska mgr inz. Jakuba Ziembickiego pt.
,,Badania obliczeniowe z zasad pierwszych krysztatéw potprzewodnikowych o strukturze
wurcytu i blendy cynkowej do zastosowan w optoelektronice” spetnia wymagania ustawy
Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce (Dz.U. 2023 poz. 742) i wnoszg o dopuszczenie jej
Autora do publicznej obrony przed Rada Dyscypliny Naukowej Nauki Fizyczne
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