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Recenzja rozprawy habilitacyjnej dr Jakuba Kaczkowskiego
pt. Wybrane wilasciwosci zwigzkow bizmutu na bazie tlenkéw metali — obliczenia za pomocq
teorii funkcjonatu gestosci

Rozprawa habilitacyjna dr Jakuba Kaczkowskiego pt Wybrane wlasciwosci zwigzkow
bizmutu na bazie tlenkéw metali — obliczenia za pomocq teorii funkcjonalu gestosci sktada sie
z 8 publikacji naukowych opublikowanych w kilku czasopismach, w tym po 2 w Journal of
Alloys and Compounds, w Journal of Materials Science i w Computational Materials Science
oraz po jednej w Materials Chemistry and Physics oraz w Acta Physica Polonica A. Za
wyjatkiem tej ostatniej, pozostale czasopisma ciesza si¢ wysoka renomg wsrod fizykow
zajmujacych si¢ réznymi zagadnieniami ciata stalego w tym rowniez metodami
obliczeniowymi. Artykut w Acta Physica Polonica A jest materialem z konferencji, co w
zasadzie potwierdza jego status. Prace te maja niewielu wspotautorow, w czterech z nich dr
Kaczkowski jest jedynym autorem, w trzech z nich jest dwu wspotautoréw, pracy
konferencyjnej z Acta Physica Polonica jest trzech wspotautoréw. W przypadku dwu z nich
dr Kaczkowski jest pierwszym autorem, w pozostaltych dwu jest drugim, i jednoczesnie
ostatnim. Wskazuje to na fakt ze program badawczy zawarty w tych pracach jest w
ogromnym zakresie zatuga dr Kaczkowskiego. Prace te zostaly opublikowane w stosunkowo
niedlugim okresie 2014 — 2018r. a wiec na przestrzeni 5 lat. Daje to dobry obraz
intensywnosci dziatalnosci naukowej i stanowi dorobek uzasadniajacy podjecie procedury
nadania stopnia doktora habilitowanego.

Jakub Kaczkowski otrzymat stopien doktora w 2011 r. za prace doktorskg pod tytutem
Wplyw defektow na wlasciwosci elektronowe i magnetyczne wybranych polprzewodnikéw o
strukturze wurcytu po kierunkiem prof. dr hab. Andrzeja Jezierskiego. Cykl prac
habilitacyjnych potwierdza ciggltos¢ metodologiczng w postaci modelowania wlasnosci
wybranych cial statych za pomoca metod DFT, jednak obliczenia te dotycza materialdow o
innej strukturze i innych wlasnosciach, w tym BixTe; oraz azotkow i tlenkdéw. Nalezy uznad
ze nastapila drastyczna zmiana tematu co wigzalo si¢ z istotnymi modyfikacjami dotyczacymi
metodologii pracy badawczej. Prace zwigzane z rozprawa habilitacyjng s3 powigzane
tematycznie, dotycza blisko spokrewnionej rodziny zwigzkéw bizmutu, sg wiec naturalng
podstawg do wystepowania o nadanie stopnia doktora habilitowanego.

Niezaleznie od zajmowania si¢ tym tematem dr Kaczkowski uzyskatl i opublikowat
inne wyniki naukowe. Dr Kaczkowski byl wspotautorem 8 publikacji przed uzyskaniem
stopnia doktora oraz 24 publikacji po uzyskaniu stopnia doktora. W sumie daje to 32
publikacje w okresie 2008 — 2018, czyli okoto 10 lat. Publikacje te byty cytowane 174 raz,
indeks Hirscha wynosi 8. W sumie daje to niezly ale nie imponujgcy wynik. Zwazywszy ze sa
to publikacje teoretyczne, wynik nalezy uznaé za dobry.



W cyklu prac H1 — H8 dr Kaczkowski zajmowal si¢ zwigzkami BiGaOs, BiAlOs,
BiFeOs, BiNiOs oraz BiPd>O4 i BiPtOs. Sg to zwigzki stosunkowo niedawno zsyntetyzowane,
badane ze wzgledu na ich wlasnosci piezo oraz ferroelektryczne, co prowadzi do szeregu
waznych technicznie zastosowan, w ultrasonografach, pamigciach ferroelektrycznych i in.
Poniewaz stosuje si¢ czesto zwiazki zawierajace otdw, co jest szkodliwe dla zdrowia, wigc
poszukiwane sa inne materialy piezo- i ferroelektryczne, nie zawierajace otowiu. Do
naturalnych kandydatow nalezg wiec zwigzki bizmutu. Zwigzki bizmutu nie sg wysoce
szkodliwe dla zdrowia, sa nawet stosowane jako leki, wi¢c daje to nadzieje na ich szerokie
stosowanie w technice. Dr Kaczkowski utozyl prace H1 — H8 chronologicznie, jednak przy
ich omowieniu bede postugiwat sie kluczem materialowym.

W pracach H1 oraz HS dr Kaczkowski zajmowat si¢ wiasnosciami BiGaOs. Jest to
temat stosunkowo nowy, pierwsza praca z obliczeniami ab initio na ten temat pojawila si¢ w
2007 roku. W sumie prac na temat obliczen ab initio jest siedem, w tym dwie prace dr
Kaczkowskiego. W innych pracach wyznaczono podstawowe wiasnosci fizyczne zwigzku w
tym strukturg krystalograficzng 1 stale sieciowe, przerwe energetyczng i whasnosci optyczne i
termoelektryczne. Dr Kaczkowski dotozyt do tego obliczenia dotyczgce wiasnosci
elektronowych, w tym przerwy energetycznej w zaawansowanych modelach obliczeniowych,
w tym w hybrydowym modelu Heyd, Scuseria i Ernzerhof (HES) wykazujac ze BiGaOs jest
w strukturze rombowej jest potprzewodnikiem o skosnej przerwie energetycznej rownej 1,88
eV. Obliczyt stabilnos$¢ energetyczng zwigzku w strukturach: jednoskosne;j, tetragonalnej oraz
rombowej. Najnizsza energie ma odmiana rombowa, wyzsza jednoskosna, a najwyzszg
tetragonalna. Otrzymal parametry sieciowe w dobrej zgodnosci z danymi eksperymentalnymi
W zaleznosci od zastosowanego przyblizenia stale sieciowe roznily si¢ od wartosci
eksperymentalnych o 1% oraz 2.8% dla funkcjonatu PBE oraz mniej niz 1% dla funkcjonatu
HSE. Jest to bardzo dobra zgodnos$¢. Otrzymal state elastyczne dla odmiany rombowej.
Zostaly rowniez obliczone 1 przeanalizowane wlasnosci elektronowe BiGaOi:. Wyznaczyt
jakosciowo charakter wigzan 1 wykazal zwigzek tych wlasnosci ze stanami atomowymi
poszczegolnych atomow. Ponadto dr Kaczkowski otrzymal widma fononowe BiGaOs. W
ramach ich analizy wykazat istnienie migkkiego modu drgan sieci co wskazuje na istnienie
strukturalnego przejscia fazowego.

W pracy HS autor zajal si¢ badaniem wtlasnosci cisnieniowych BiGaOs. Wskazal ze
przyblizenie LDA blednie wskazuje jako najbardziej stabilng fazg jednoskosna perowskitu
podczas gdy przyblizenie GGA-PBE prawidlowo wskazuje faze rombowa piroksenu.
Otrzymal przejscia fazowe podczas zwigkszania cisnien: z fazy rombowej piroksenu do fazy
jednoskosnej perowskitu w cisnieniu 3,5 GPa, do struktury romboedrycznej — przy 5,2 GPa,
nastepnie do struktury rombowej perowskitu przy 7,4 GPa. Cisnienie dla pierwszego z przejsé
wykazuje doskonalg zgodnos¢ z wynikiem eksperymentalnym 3,2 GPa, w drugim wynik
doswiadczalny jest 6,3 GPa, natomiast trzecie przejscie jest w cisnieniu 9,8 GPa. W sumie
zgodnos¢ z wynikami doswiadczalnymi jest stosunkowo dobra. Rowniez zmiany objetosci
podczas przejs¢ sa w niezlej zgodnosci z eksperymentem. Autor sugeruje wspolistnienie
trzech odmian krystalograficznych w ci$nieniu okolo 5 GPa, co daje interesujgce mozliwosci.
Wyniki te sg do pewnego stopnia potwierdzone obserwacjami wspotistnienia fazy
jednoskos$nej i romboedrycznej w pokrewnym krysztale mieszanym BiFeo9Gao1Os. Ponadto
autor otrzymal duze wartosci polaryzacji elektrycznej stosujagc model Clausius-Mosotti, co
daje mozliwosci zastosowan technicznych. W sumie autor w znaczagcy sposéb zwickszyt
wiedze o wlasnosciach BiGaOs, co niewatpliwie wplynie na rozwdj tych badan w przysztosci.

Kolejnym uktadem badanym przez autora jest pokrewny krysztalt BiAlO;. Rowniez
ten uklad byt badany metodami obliczeniowymi od 2007 roku. W sumie po$wiecono temu
uktadowi 17 prac, tzn. znacznie wigcej. Dlatego tez whasnosci tego uktadu s znacznie lepiej
zbadane. Do kompletu wtasnosci podobnie jak w przypadku BiGaO3, mozna dodaé whasnosci



wakansji tlenowych 1 domieszek ziem rzadkich oraz wtasnosci powierzchniowe. Autor dodat
podobny zestaw wilasnosci jak w poprzednim przypadku: przerwa energetyczna w
zaawansowanym modelu hybrydowym, state elastyczne oraz wlasnosci fononowe. Ponadto
otrzymat tadunki Borna oraz wielkos¢ polaryzacji elektrycznej. Nie zostaty stwierdzone
anomalie typu migkki mod w BiAlO3 i zwigzana z tym hipoteza o istnieniu strukturalnego
przejscia fazowego. W sumie wyniki autora uporzadkowaty znaczny zakres wiedzy na temat
tego zwigzku i stanowig dobra baze dla przysztych badan.

Kolejnym uktadem badanym przez autora razem ze wspdtautorami byl BiFeOs,
bedacy przedmiotem prac H2, H3 i HS8. Badania tego zwiazku sg znacznie bardziej
zaawansowane, opublikowano 101 prac, poczynajac od pierwszej opublikowanej w 2005
roku. W zwigzku z tym jest doktadnie przebadany, i autorzy dotozyli tylko pewna czgsé
wiedzy na ten temat w swoich trzech pracach. W pracach H2, H3 i H8 badano tylko pewne
struktury, te o grupie przestrzennej romboedrycznej, dwu rombowych oraz jednoskosne;j.
Otrzymano podstawowe wiasnosci fizyczne, zgodne z doswiadczeniem oraz wczesniejszymi
pracami. Ponadto badania obejmowaty zagadnienia domieszkowania pierwiastkami ziem
rzadkich oraz roztworu statego BixYi1xFeOs. Wyniki sugeruja ze podstawienie atomu ziem
rzadkich w miejsce atomu bizmutu prowadzi do przej$¢ fazowych z fazy romboedrycznej do
fazy rombowej poprzez zmniejszenie réznic energii pomigdzy tymi odmianami. Wykazano ze
podstawienie atomu ziem rzadkich nie wplywa znaczaco na wiasnosci ferroelektryczne
krysztalu. W przypadku roztworu itru nastepuje przejscie fazowe przy 10% atomowych itru.
Zbadano zachowanie energii tworzenia w funkcji stezenia itru 1 lantanu otrzymujac
niemonotoniczne zaleznosci. Otrzymana zmiany entalpii w funkcji ci$nienia sg rdéwniez
niemonotoniczne. Wiasnosci te moga mie¢ duze znaczenie przy zastosowaniu zwigzkow
opartych o BiFeO; w elektronice. W tym przypadku autorzy dotozyli istotny fragment tych
wiasnosci do juz istniejagcej znacznej wiedzy na temat BiFeOs.

Ostatnig grupa materiatéw badanych w rozprawie byly BiNiO3 oraz BiPd»Os, badane
w pracach H6 1 H7. Zwiazki te wykazujg uporzadkowanie tadunkowe. Zwigzek BiNiO3 zostat
zsyntetyzowane  stosunkowo niedawno w  roku 2002 za pomoca metody
wysokotemperaturowo-wysokocisnieniowej. W przypadku tego zwigzku znalazlem trzy
publikacje ab initio, w tym jedng autora. Dla odmiany w przypadku BiPd204 opublikowana
zostala wylacznie teoretyczna praca autora. W zwigzku z tym prace autora dostarczaja
dominujacej czgsci wiedzy o tych uktadach. Oczywiscie istniejg prace do$wiadczalne
poswiecone BiNiOs;. Prace autora dotyczyly szeregu wiasnosci, w tym wiasnosci
elektronowych materiatu, wlasnosci magnetycznych zwigzanych z obecnoscig niklu w tym
stanu podstawowego. Otrzymano struktur¢ pasmowg materiatu. Badajagc wiasnosci
ciSnieniowe wykazano ze w cisnieniu 3,5 GPa zachodzi przejscie od struktury trojskosnej do
rombowej co wigze si¢ z zanikiem uporzadkowania tadunkowego Bi**o.sBi**0sNiOs. Podobne
zmiany zaobserwowano w przypadku domieszkowania lantanem. W  badaniach
eksperymentalnych fakt uporzadkowania tadunkowego nie byt dyskutowany. Podobne wyniki
dotyczace uporzadkowania ladunkowego otrzymano w pracy H8 dla BiPd,04. W tym
przypadku uporzgdkowanie wynika z dwu potozen atomow palladu w sieci. Uporzadkowanie
tadunkowe nie bylo badane eksperymentalnie gdyz materiat ten zostat otrzymany stosunkowo
niedawno, w 2012 roku. Otrzymane wyniki sa bardzo interesujace i bedg stanowi¢ impuls do
badan tych materialéw w przysztosci.

W podsumowaniu przegladu prac stwierdzam ze autor otrzymal szereg interesujacych
1 nowych wynikéw dotyczacych nowych materialow  stosunkowo niedawno
zsyntetyzowanych i badanych. Badania te przyczynia si¢ do postepu prac badawczych nad
tymi materiatami i do ich zastosowania w technice w przysztosci.

Otrzymane wyniki byly prezentowane na mig¢dzynarodowych konferencjach
naukowych. Dr Kaczkowski wyglosit 4 prezentacji ustnych oraz zaprezentowat 28 plakatow.



Dr Kaczkowski jest rowniez recenzentem w szeregu miedzynarodowych czasopism
naukowych.

Dr Kaczkowski kieruje jednym grantem NCN, oraz byl wykonawca (doktorantem)
grantu promotorskiego. Odbyt krotki jedno-miesi¢czny staz naukowy w Forschungzentrum
Julich, Niemcy. Jest to bardzo dobry o$rodek badawczy o renomie Swiatowe;.

Podsumowujac ocene¢ dorobku naukowego, organizacyjnego i dydaktycznego
stwierdzam ze dr Kaczkowski spelnia wymogi zwigzane z uzyskaniem stopnia doktora
habilitowanego. W zwiazku z tym zgodnie z Art. 26 Ustawy z dnia 14 marca 2003 roku o
stopniach naukowych i tytule naukowym (Dziennik Ustaw Nr 65 poz. 595 wraz ze zmianami
w Dziennik Ustaw z 2005 roku Nr 164, poz. 1365, Dziennik Ustaw z 2016 poz. 882 i 1311
oraz Dziennik Ustaw z 2017r poz. 859) wnioskuj¢ do Rady Naukowej Instytutu Fizyki
Molekularnej PAN o dopuszczenie dr Jakuba Kaczkowskiego do dalszego postepowania
kwalifikacyjnego w celu nadania stopnia doktora habilitowanego nauk fizycznych.
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