Poznan, 06.07.2020

Recenzja rozprawy habilitacyjnej pt.
"Wybrane wlasciwosci zwigzkow bizmutu na bazie tlenkow metali — obliczenia
za pomoc3 teorii funkcjonalu gestosci'
oraz dorobku naukowego, dydaktycznego i organizacyjnego
dr inz. Jakuba Kaczkowskiego.

Dr inz. Jakub Kaczkowski ukonczyl studia wyzsze na Wydziale Fizyki Technicznej Politechniki
Poznanskiej w 2006 roku. Wybrana specjalnoscia byly symulacje komputerowe i fizyka komputero-
wa a prac¢ magisterska z zakresu teorii wegzldw napisal pod opieka prof. dr. hab. Piotra
Pieranskiego. Po ukonczeniu studiéw dr Kaczkowski zwiazat si¢ z Instytutem Fizyki Molekularne;j
PAN w Poznaniu, najpierw jako shuchacz studium doktoranckiego a nastgpnie, po uzyskaniu tytulu
doktora w 2011 roku, jako adiunkt. Promotorem pracy doktorskiej pt.: ,,Wptyw defektow na wta-
snosci elektronowe 1 magnetyczne wybranych potprzewodnikow o strukturze wurcytu — obliczenia
z pierwszych zasad” byt prof. dr hab. Andrzej Jezierski. Tytul rozprawy sygnalizuje, ze w swojej
dziatalno$ci badawczej dr Kaczkowski skoncentrowal si¢ na stosowaniu metod obliczeniowych
okreslanych jako metody z pierwszych zasad (inaczej -- ab initio). Swoja wiedz¢ 1 umiejgtnosci w
tym zakresie Habilitant doskonalit w trakcie miesigcznego pobytu w grupie prof. Bliigela z Peter
Griinberg Institute, Juelich Forschungszentrum. Niestety w zyciorysie naukowym kandydata brak

jest innych, zwlaszcza dlugoterminowych stazy naukowych.

Parametryczna ocena dorobku naukowego dr inz. Jakuba Kaczkowskiego

Dr inz. Jakub Kaczkowski jest autorem 33 publikacji (32 w momencie skladania wniosku) z listy
Journal Citation Reports (JRC, stan w momencie skladania wniosku), z czego 25 opublikowat po
uzyskaniu doktoratu. Sumaryczny Impact Factor wynosi I[F=52,9, co daje $rednio na publikacje
IF=1,6. Nalezy zaznaczy¢, ze na liScie czasopism nie brak bardzo dobrych pozycji takich jak np.
Journal of Alloys and Compounds (1IF=4,65; 3 razy), Physical Review B (IF=3.575; 2 razy), Journal
of Materials Science (IF=3,553; 2 razy) czy Materials Chemistry and Physics (IF=3.408; 1 raz).
Szes¢ pozycji jest monoautorskich, a pozostate Habilitant opublikowat wraz z wspoétautorami
wsrod ktorych powtarzaja si¢ zwlaszcza prof. dr hab. A. Jezierski 1 dr hab M. Pugaczowa-
Michalska z macierzystego Instytutu Fizyki Molekularnej w Poznaniu. Catkowita liczba cytowan
wedtug Web of Science wynosi 197 (odliczajac autocytowania) a wspotczynnik Hirscha 9 (8 w mo-

mencie sktadania wniosku).
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Na dorobek konferencyjny Habilitanta sktadaja si¢ 4 prezentacje ustne (3 na konferencjach o zasig-
gu miedzynarodowym) i 28 posterowych.

Dr Kaczkowski byl wykonawca w dwoéch grantach krajowych (w tym jednym promotorskim) oraz

kierownikiem projektu w jednym.

Podsumowujac mozna stwierdzi¢, ze dorobek naukowy dr. Jakuba Kaczkowskiego nie budzi za-

strzezen i1 uzasadnia staranie o nadanie tytutu doktora habilitowanego.

Ocena prac stanowiacych osiagni¢cie naukowe bedace podstawg wniosku

Jako osiagnigcie naukowe, wspomniane w art. 16 ust. 2 ,,Ustawy o stopniach naukowych i tytule

naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki" z dnia 14 marca 2003 roku (Dz. U. 2016 r.
poz. 882 ze zm. w Dz. U. Z 2016 r. poz. 1311.), Habilitant przedstawit zbior 8 publikacji
pt. ,,Wybrane wlasciwos$ci zwiazkéw bizmutu na bazie tlenkow metali — obliczenia za pomoca teorii
funkcjonalu gestosci”. Zbidr uzupetniony zostal liczacym 45 stron przewodnikiem. Wszystkie
prace opublikowane zostaly w czasopismach o zasiggu migdzynarodowym, o Impact Factorze wy-
noszacym $rednio 1F=2.4 (2,7 przy odrzuceniu najnizszej warto$ci). Omawiane prace zgromadzity
do dnia dzisiejszego 26 cytowan (nie liczac autocytowan autoréw), co nalezy uznaé¢ za wynik co
najmniej dobry zwazywszy, ze pochodza one z lat 2014-2018. Na uwagg zastuguje fakt, ze polowa
prac ze zbioru (cztery) jest autorstwa wylacznie dr. Kaczkowskiego. Réwniez o§wiadczenia wspot-
autoréw co do ich udzialu w pozostalych publikacjach potwierdzaja znaczacy wktad Habilitanta.
Od strony parametrycznej nie ma wiec watpliwosci, ze przedstawione przez autora osiagnigcie na-

ukowe spelnia ustawowe i zwyczajowe kryteria.

Wszystkie prace ze zbioru po$wigcone sa badaniu zwiazkéw bizmutu wykazujacych wlasnosci
piezo- i ferroelektryczne. Piezo- i1 Ferroelektryki znajduja liczne zastosowania, zarowno w
urzadzeniach codziennego uzytku jak i specjalistycznych (urzadzenia USG, myjki ultradzwigkowe,
sonary, etykiety RFID etc.). Dla przyktadu wartos¢ swiatowego zapotrzebowania na piezoelektryki
w 2015 roku szacowana byla na 21,6 miliardéw dolaréw, a w przypadku ferroelektrykow 440

milionéw USD (rok 2019). Jednoczes$nie najczgsciej wspodlczesnie stosowane materiaty, takie jak

PZT (Pb[Zr,Ti;_,]O3) zawieraja oféw, a w zwiazku z tym sa toksyczne dla ludzi i szkodliwe dla

srodowiska. Poszukiwanie nowych piezo- i ferroelektrycznych materiatow jest wigc zagadnieniem

niezwykle istotnym. Wsrod potencjalnych zamiennikéw obecnie stosowanych, zawierajacych otow,

Strona 2/5



zwiazkOw czgsto wymienia si¢ badane przez Habilitanta zwiazki bizmutu, w szczego6lnosci te
opisane formuta BiMO; (M - metal). Wynika to z faktu posiadania przez jony Bi’* tzw. wolnej pary
elektronowej, ktorej obecnos¢ moze prowadzi¢ do dystorsji sieci krystalicznej 1 w konsekwencji
pojawienia si¢ polaryzacji ferroelektrycznej. W chwili obecnej parametry tych zwiazkow, takie jak
wspomniana polaryzacja ciagle ust¢puja otowiowym pierwowzorom. Niezadowalajacy jest tez
stopien zgodno$ci teorii 1 eksperymentu, co motywuje do dalszych dociekan teoretycznych.
Podsumowujac, nie ulega watpliwosci ze wybrana przez dr. Kaczkowskiego tematyka jest wazna

1 interesujaca, tak w sensie poznawczym jak i ze wzgledow praktycznych.

Wszystkie omawiane prace maja charakter teoretyczny i omawiaja wyniki obliczen tzw. metodami
z pierwszych zasad (ab initio), opartymi o teori¢ funkcjonatu gestosci (Density Functional Theory -
DFT). Autor nie ogranicza si¢ przy tym do podstawowych przyblizen tej teorii, tj. funkcjonatow
wymiennych LDA i GGA, ale si¢gga po warianty pozwalajace uwzgledni¢ efekty korelacyjne,
zaczynajac od najprostszego LDA+U, poprzez efektywny funkcjonat Trana-Blahy (TM-mBJ) az po
wysoce doktadne ale wymagajace obliczeniowo funkcjonaty hybrydowe (HSE). Jest to o tyle
istotne, ze wigkszo$¢ wczedniejszych prac wykonana byta na poziomie podstawowych przyblizen,
co moze by¢ odpowiedzialne za rozbieznos¢ wynikow teoretycznych i do§wiadczalnych. Warto tez
zaznaczyC, ze przeprowadzone przez Autora obliczenia byly bardzo wymagajace, co wynika
zarbwno ze stosowania wspomnianych wyzej funkcjonaléw hybrydowych, jak i1 z duzej, bo
siggajacej 40, ilosci atomow w (super) komorce elementarnej. Obliczenia prowadzone byly glownie

dostgpnym komercyjnie programem VASP.

Zamieszczane skrupulatnie przez Autora poréwnania wynikéw otrzymanych przy uzyciu
wspomnianych funkcjonatow, stanowi pewna warto$¢ dodana w omawianych pracach, jest bowiem
uzyteczng wskazowka dla innych autoréw co do tego jakie przyblizenie bgdzie efektywne w dla
omawianej grupy materiatdéw. Pewien niedosyt budzi nieco machinalny, pozbawiony fizycznego
komentarza, charakter tych porownan. Trzeba jednak zauwazy¢, ze jest to sytuacja dos$¢ typowa 1 w
pewnej mierze nieunikniona ze wzgledu na duza ztozono$¢ stosowanych metod obliczeniowych
(efekt ,,czarnej skrzynki"), np. warto$¢ parametru "U" w metodzie LDA+U rutynowo traktuje si¢

jako parametr empiryczny.

Poza standardowymi wynikami dotyczacymi struktury elektronowej, takimi jak gesto$¢ stanow
(DOS), Habilitant sigga takze po dodatkowe narzgdzia takie jak elektronowa funkcja lokalizacji

(Electron Localization Function - ELF), pozwalajaca na wizualizacj¢ i okreslenie potozenia

Strona 3/5



swobodnej par elektronowej. Oprocz struktury elektronowej, czg$¢ artykutéw zawiera réwniez

obliczenia widm fononowych oraz ich analiz¢ w konteks$cie stabilnosci strukturalnej i ew. przej$cia

od fazy para- do ferroelektrycznej (migkkie fonony -- soft modes).

Sposréod wynikdw przedstawionych w omawianym cyklu publikacji, za najwazniejsze

1 najciekawsze uzna¢ mozna:

uzyskanie poprawnego obrazu struktury elektronowej (warto$¢ przerwy energetycznej)
zwiazku BiGaO; mozliwe dzigki zastosowaniu funkcjonaléow hybrydowych (praca [H1]),
wyjasnienie dlaczego obecno$¢ na bizmucie par elektronowych dla fazy piroksenowe;j

(Pcca) nie prowadzi do pojawienia si¢ uporzadkowania ferroelektrycznego.

zbadanie, rowniez dla BiGaOs, wlasnosci strukturalnych w funkcji ci$nienia hydrostatyczne-
go (praca [H5]). Uzyskano przy tym dobra zgodno$¢ z eksperymentem dla pierwszego z
przej$¢ z fazy rombowej do jednoskos$nej, przy cisnieniu 3,5 GPa. Dla kolejnych przejs¢ fa-
zowych uzyskano czg$ciowa korelacje z doswiadczeniem. Powyzej ci$nienia pierwszego
przejscia fazowego uktad staje si¢ ferroelektryczny, a w okolicach 5 GPa mozliwe jest
wspotistnienie trzech faz polarnych. Wyniki te sugeruja, ze przy zastosowaniu odpowiednie-
go domieszkowania, tj. zastepujac ci$nienie hydrostatyczne, ci$nieniem chemicznym w roz-
tworach statych, mozliwe jest uzyskanie uktadu ferroelektrycznego w warunkach normal-
nych. Otwiera to droge do otrzymania poszukiwanego zamiennika zawierajacego olow

zwiazku PZT.

wykazanie, ze zwiazek BiAlOs;jest, wbrew wczesniejszym wynikom teoretycznym, stabilny
strukturalnie, co bytlo mozliwe dzigki zastosowaniu bardziej zaawansowanych przyblizen
(funkcjonatdéw wymiennych). Dyskusja, w oparciu o widma fononowe, mozliwych przyczyn
rozbiezno$ci migdzy teoria a doswiadczeniem, wskazujaca na obecno$¢ luk bizmutowych w

probkach doswiadczalnych.

pokazanie, ze domieszkowanie multiferroika BiFeO; atomami ziem rzadkich obniza, dla
niewielkich koncentracji domieszek, polaryzacja ferroelektryczna jest tylko nieznacznie
mniejsza niz dla wyjsciowego zwiazku. Jest to istotne w kontekscie doswiadczalnym gdyz
takie zmniejsza prady uplywu, ktére powodujace obnizenie polaryzacji mierzonej w

probkach do§wiadczalnych (praca [H3]).

wykazanie mozliwo$ci wspoétistnienia dla roztworow statych Bi,REFeO; (RE - zmienia
rzadka) faz ferro- 1 para elektrycznych, co stwarza mozliwos¢ kontroli stanu

polaryzacyjnego probki za pomoca pola elektrycznego (praca [H3]).
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® analiza dwoch mechanizméw poprawy wilasnosci ferroelektrycznych BiFeO; przy

domieszkowaniu Itrem (Y) (praca [H8])

e 7zbadanie struktury elektronowej i efektow domieszkowania w przypadku nie badanego

wczesniej teoretycznie zwigzku o mieszanej walencyjnos$ci -- BiPd»O,

Podsumowujac, uwazam ze przedstawione przez dr Jakuba Kaczkowskiego osiagnigcie naukowe
spetnia sformutowany w Ustawie wymdg bycia ,,znaczacym wkladem autora w rozwoj okreslone;j

dyscypliny naukowe;j".

Dzialalno$¢ dydaktyczna

Habilitant prowadzil, jako jeden z trzech wyktadowcow, wyklad semestralny (semestr letni
2017/2018) dla doktorantéw Studium Doktoranckiego IFM PAN, pt.: ,,Korelacje elektronowe
1 modelowanie uktadow w skali atomowej". Skromny dorobek dydaktyczny jest w pewnym stopniu
zrozumialy ze wzgledu na specyfikg pracy w instytucie badawczym, gdzie nie prowadzi sig

dydaktyki dla studentéw studiow I czy II stopnia.

Ocena koncowa wniosku

Moim zdaniem przedstawiony do recenzji wniosek, a w szczeg6lnosci dorobek naukowy, spetniaja
kryteria przewidziane w ,,Ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach
1 tytule w zakresie sztuki" z dnia 14 marca 2003 roku (Dz. U. 2016 r. poz. 882 ze zm. w Dz. U. Z
2016 r. poz. 1311.). Nie ulega dla mnie watpliwosci, ze dr Jakub Kaczkowski jest naukowcem
dojrzalym i w petni samodzielnym. Swiadczy od tym samodzielny wybér interesujacej i waznej
tematyki badawczej, jak 1 poziom prowadzonych w jej obszarze badan. Osiaggane wyniki
publikowane sa, niekiedy réwniez samodzielnie, w dobrych i bardzo dobrych czasopismach o
migdzynarodowym zasiggu. Nalezy rowniez zauwazy¢ zdolno$¢ do pozyskiwania projektow
badawczych (wlasny grant) i finansowania ta droga wlasnego zaplecza badawczego (zakup
serwerOw obliczeniowych). Majac powyzsze na uwadze, wnioskuj¢ o dopuszczenie dr. inz. Jakuba

Kaczkowskiego do dalszych etapéw postgpowania habilitacyjnego.

dr hab. Maciej Zwierzycki
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