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Szczegolowy opis wynikéw badawczych
Wstep

Wiasciwosci termoelektryczne ukladéw nanoskopowych wzbudzaja aktualnie duze zainteresowanie ze
wzgledu na mozliwoS¢ konwersji ciepta na energie elektryczna, co jest bardzo istotne z punktu
widzenia zastosowan w mikro- i nanoelektronice. Efekty ograniczenia kwantowego oraz blokady
transportowej moga prowadzi¢ do znacznego zwiekszenia wydajnoSci termoelektrycznej w tych
strukturach. Z punktu widzenia zastosowania w przysztych urzadzeniach spintronicznych, badanie
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wzajemnego oddzialtywanie efektéw spinowych oraz wlasciwosci termoelektrycznych w nanouktadach
réwniez odgrywa coraz wieksza role (jest to domena tzw. kalorytroniki spinowej). Studia nad
zjawiskami termoelektrycznymi, zarowno w materiatach niskowymiarowych jak i masywnych (ang.
bulk) sq dziedzing stale sie rozwijajaca. Np. wg bazy Scopus liczba prac ze stowem kluczowym
,thermoelectric” w tytule wzrosta z 1400 opublikowanych w roku 2012 do prawie 3000
opublikowanych w roku 2022.

Dwa zjawiska fizyczne odgrywaja tu najwazniejszq role. Sa nimi konwencjonalny oraz spinowy efekt
Seebecka. W przypadku konwencjonalnym, efekt ten polega na generowaniu pradu elektrycznego w
ukladzie z gradientem temperatury. W przypadku spinowym, termicznie generowany jest prad spinowy.
Wspotczynnik Seebecka lub termosita (ang. thermopower) wyznacza wielkos¢ napiecia indukowanego

1 L(12)

AV
przez roznice temperatur na brzegach zlacza, S = ——. Mozna go wyrazi¢ jako S = y poprzez
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gdzie, odpowiednio, j(t)i ;’Q (t) sa pradem elektrycznym i cieplnym [MahOO].
W przyblizeniu odpowiedzi liniowej, zwigzek pradu elektrycznego i cieplnego z AV i AT mozna

zapisac jako:
I o 62 L() = L1 AV
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1 0
gdzie L, = —7 / dET(E)(E —p)" 8[? Za pomoca catek (tzw. ,,momentéw”) L, mozna wyrazi¢
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istotne wielkosci, charakteryzujace wlasciwosci transportowe i termoelektryczne nanoukladow.
Ly
|€|TLO.
mozna natomiast wyrazi¢ jako G' = e? L. Konduktancja termiczna jest suma wkladéw, pochodzacych
od elektronowych i fononowych stopni swobody, £ = k. + ~p,. Wkiad elektronowy do konduktancji
L?
Lo
Wkiad fononowy mozna oszacowad, analizujac widmo dyspersji fononéw dla konkretnego

nanouktadu. Wydajno$¢ termoelektryczng nanostruktury okresla sie wyznaczajac tzw. wspotczynnik
S2GT
—

Wspotczynnik Seebecka jest wtedy zdefiniowany jako S = — Konduktancje elektryczna

1
termicznej jest zdefiniowany (dla I = 0) jako k. = (LQ — ) gdzie T oznacza temperature.

ZT (po ang. zwany figure of merit), zdefiniowany jako Z7T = W przypadku ukladow

spinowo-spolaryzowanych nalezy rozszerzy¢ powyzsze definicje, aby uwzgledni¢ spinowy efekt
Seebecka. Macierz (2) ma teraz postac:
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gdzie I, i AV, sa, odpowiednio, pradem spinowym oraz réznicq napie¢ spinowych. Momenty sa teraz
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ich pomocg definiuje sie konwencjonalne oraz spinowe wspoétczynniki Seebecka
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gdzie G i G to, odpowiednio, elektryczna i spinowa konduktancja.
W przypadku opisu zjawisk transportu w nanostrukturach podiaczonych do dwdch elektrod
(rezerwuarow), mozna zastosowac znane od lat 50-tych XX wieku podejscie Landauera [Lan57]:

1=- /_ _TE)[A(B) - BB dE, (6)

gdzie T'(F) jest wspotczynnikiem (funkcja) transmisji a fi(F) i fo(E) sa funkcjami rozkladu
Fermiego-Diraca elektrondw w rezerwuarach. Z definicji momentéw L,, oraz powyzszego wzoru
wida¢, ze kluczowa wielkoscia, jaka nalezy zna¢ dla danego nanouktadu jest funkcja transmisji 7'(E).
Dla podejscia teoretycznego opartego na metodach obliczeniowych typu ab-initio, T'(E') wyznaczane
jest metoda nierownowagowych funkcji Greena (NEGF).

Wiasciwosci termoelektryczne materialow byly badane od dziesiatek lat. Jednakze dopiero pojawienie
sie nowych, nisko-wymiarowych materiatéw, takich jak grafen, zaowocowato znacznym zwiekszeniem
wydajnosci efektéw termoelektrycznych (chociaz czysty grafen ma bardzo niska wydajnos¢
termoelektryczng (ZT ~ 1073), mozna ja zwiekszy¢ np. poprzez odpowiedni uklad domieszek
[Anno2017] do ZT rzedu 1). Efekty wymiarowe sa kluczowe ze wzgledu na mozliwos$ci optymalizacji
materiatu pod wzgledem wiasciwosci termoelektrycznych. Materialy jednowymiarowe (1D) sa



znacznie bardziej wydajne niz 2D i 3D ze wzgledu na postac¢ funkcji rozktadu kanatéw przewodzacych
[KimO09].

W swoich badaniach zajalem sie glownie waskimi (rzedu kilku-kilkunastu atoméw) paskami
materialtdw dwuwymiarowych z rodziny grafenu (silicen, BN, SiC) oraz podobnymi do nich
polimerami weglowymi. Gléwnym celem bylo znalezienie takich nanoukladéw, ktore
charakteryzowaty by si¢ maksymalng wartoScig wspotczynnikow 27/, oraz korzystng charakterystyka
funkcji S,./,. W celu optymalizacji wtasciwosci termoelektrycznych ww. uktady byly modyfikowane
poprzez dodawanie domieszek (zar6wno magnetycznych jak i niemagnetycznych) oraz grup
funkcyjnych.

Oczywiscie istnieje wiele alternatyw dla ww. materialdbw potencjalnie posiadajacych korzystne
wiasciwosci termoelektryczne. W swoim wyborze kierowatem sie kryteriami przedstawionymi w
nastepnym punkcie.

Metodologia i wybér materialéow

Badania miaty charakter SciSle teoretyczny. Wykorzystalem w nich szereg ogélnodostepnych kodow
numerycznych (jak np. pakiety programéw Siesta [San97] czy Quantum Espresso [Gial7])
implementujacych teorie funkcjonalu gestosci (DFT) oraz nier6wnowagowych funkcji Greena.
Narzedzia te pozwolily na optymalizacje struktury, obliczenia wlasciwosci energetycznych i
magnetycznych, a takze wyznaczenie funkcji transmisji 7'(E). Aby otrzymaé¢ T'(E) zastosowano
geometrie ukladu zaprezentowana na Rys. 1. Struktura jednowymiarowa, dla ktérej przeprowadzane sa
obliczenia jest dzielona na trzy obszary — lewej i prawej elektrody (L oraz R na schemacie z Rys. 1)
oraz obszar urzadzenia (D jak device). Obszary L i R sa nieskonczone w, odpowiednio lewym i
prawym kierunku, ich wplyw na obszar D jest wyznaczany za pomoca tzw. energii wlasnych (self
energy) — ¥, oraz ¥ . Transmisja jest obliczana ze wzoru T'(E) = T'r[t't], gdzie

H(E) = (Im[Sr(E))*G(E)(Im[EL(E))"? )

Funkcja Greena w powyzszym wzorze jest obliczana dla obszaru D, opisanego (skoriczonym)
hamiltonianem H p.

Do analizy wynikdw oraz wyznaczania na podstawie funkcji transmisji elektronowej wiasciwosci
termoelektrycznych uzylem kodéw wilasnego autorstwa. Pozwolilo to wyznaczy¢ teoretycznie szereg
wielkosci fizycznych, wspomnianych wyzej charakteryzujacych badane materiaty (G, S¢/s, 5, ZT/5) -
Szeroko$¢ paskéw (z ang. nanoribbonéw) definiuje sie poprzez podanie iloSci atoméw w pojedynczym
rzedzie, np. pasek na Rys. 1 ma szeroko$¢ N=6 (szes¢ atomow Si w rzedzie). W swoich pracach
badatem paski o szerokosci N=6-12.

Inng kwestia byl wybor struktur dla ktérych przeprowadzano obliczenia. Pierwszym wyborem byt
silicen, gdyz by} to material podobny do grafenu, bedacy w czasie rozpoczecia jednym z gtéwnych
alternatyw do struktur weglowych. Podczas badania grafenu okazato sie, ze korzystnym ze wzgledu na
potencjalnie interesujace wlasciwosci termoelektryczne jest sytuacja, w ktorej waskie paski danego



materiatu posiadaja (w konfiguracji zygzakowej) waska przerwe energetyczna. Dlatego kolejnymi
materiatami, jakimi sie zajatem, byly azotek boru (BN) i weglik krzemu (SiC). Maja tez one
stosunkowo duzg wartos¢ energii wigzania (z obliczen DFT wynosi ona odpowiednio 8.83 eV/atom i
7.63 eV/atom dla BN i SiC dla struktur 2D [Sah09]), co daje szanse na stabilno$¢ struktur
jednowymiarowych. Z tego powodu nie zdecydowalem sie na badanie germanenu i stanenu a takze
dalszych hipotetycznych materiatdéw postulowanych w pracy [Sah09]. Zamiast tego postanowitem sie
zaja¢ strukturami istniejgcymi, jakimi sq otrzymane w 2009 roku nowe struktury weglowe oraz,
otrzymane jeszcze wczesniej (lata 90-te XX wieku) polimery weglowe. Sq one stabilne energetycznie
oraz modularne, dzieki czemu potencjalnie tatwo jest wprowadzi¢ korzystne modyfikacje.

Rys.1 Przykladowa geometria uktadu przyjeta w obliczeniach dla silicenu. Trzy kropki oznaczajq
nieskonczonos$¢ elektrod w danym kierunku.

Omowienie wynikéw badawczych
Silicen, prace H.1-H5

W pracy H.1 zbadano efekty termoelektryczne w waskich paskach silicenu (krzemowy analog
grafenu) o brzegach zygzakowych. W przeciwienistwie do tzw. brzegéw fotelowych (ang. armchair, w
analogii do budowy nanorurek) na brzegach zygzakowych obecne sg zlokalizowane momenty
magnetyczne (wynoszace ok. 0.5 pp/atom). Mozliwe sg zatem dwie konfiguracje magnetyczne w
zalezno$ci od utozenia momentéw na obu brzegach — ferro (FM) i antyferromagnetyczna (AFM).
Glowne wynik pracy sa nastepujace:



1. Pokazano, Ze stanem podstawowym paskow (niezaleznie od szerokosci) jest stan AFM z niezerowq
przerwa energetyczng. Stan FM (metaliczny) lezy wyzej o 0.05 eV, dzieki czemu mozna uzy¢
zewnetrznego pola magnetycznego do stabilizacji stanu FM.

Gryv — Garm

) oraz magnetotermosite
Grym + Garm

2. Wyznaczono magnetoopor (ang. magnetoresistance, M R =

Sem — Sarm

(ang. magnetothermopower, MTP = ) w funkcji potencjalu chemicznego pu.

|Sen| — |Sar]
Otrzymane wyniki pokazaly, ze:

2a. Dla niewielkiego domieszkowania typu p lub n (okolice poziomu Fermiego, £'r) MR przyjmuje
stala wartos¢ rowna 1. W dalszych odlegtosciach od Er (= 0.2 eV) MR przyjmuje wartosci ujemne.
Dowodzi to, ze waskie paski silicenowe moga by¢ wartosciowym elementem spintronicznym.

2b. Podobnie wyglada przebieg funkcji MTP, dzieki czemu nanoribbony silicenowe pozwalaja na
relatywnie tatwa zmiane ich wiasciwosci termoelektrycznych generowanych gradientem temperatury.

3. Wyznaczono konwencjonalny oraz spinowy wspétczynnik Seebecka w funkcji potencjatu
chemicznego dla réznych temperatur (w zakresie 100-300K). Otrzymane zaleznoSci S,,. od p z
szerokimi pikami w odlegtosci + 0.1 eV od Er o wartosci ok. 1200 uV/K. Co ciekawe, piki te sa
wlasciwie rowne co do wartosci dla obu wspoiczynnikéw, co sprawia, ze paski silicenowe sa
przypadkiem unikalnym, gdyz zwykle S. w ukladach spinowo-spolaryzowanych jest wieksze od S.

4. Wyznaczono wydajnosci termoelektryczne (Z7 ;) wtacznie z wptywem na nig efektow fononowych
(Rys. 2). Konwencjonalna wydajno$¢ okazata sie by¢ o rzad wielkosci wyzsza niz w przypadku
grafenu. Wspétczynnik x,, zostal wyznaczony za pomoca modelu 4NNNF (autorstwa dr hab. M.
Wierzbickiego), ktorego parametry zostaty dobrane do obliczen ab-initio.

W momencie publikacji pracy istniato kilka studiow dotyczacych wlasciwosci termoelektrycznych w
waskich paskach grafenu oraz tylko jedna dotyczaca silicenu, dzieki czemu opublikowane wyniki
spotkaly sie z zainteresowaniem wyrazonym w liczbie cytowan rownej 114.
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Rys. 2 ZT.oraz ZT (inset) dla konfiguracji FM momentoéw magnetycznych na brzegach paska.
Temperatura T=90K (z pracy [H.1]).



Praca H.2 jest kontynuacjg badan nad silicenem, rozpoczetych w pracy H.1. W tym przypadku badano
wplyw domieszkowania nanoribbonéw silicenowych pojedynczymi atomami fosforu (P) i glinu (Al) na
wiasciwosci magnetyczne i termoelektryczne tych struktur. W szczeg6lnosci, bardziej istotny okazat sie
wplyw potozenia atomu domieszki (brzeg paska lub srodek) niz jej rodzaj (Al czy P).

Glowne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Pokazano, ze najbardziej stabilna energetycznie jest sytuacja, w ktorej atom domieszki potozony jest
na brzegu paska. Stan podstawowy w takiej sytuacji jest stanem o niewielkim catkowitym momencie
magnetycznym (porzadek ferrimagnetyczny) z przerwa energetyczng. Konkretnie, kierunki momentéw
na brzegach sa uloZzone przeciwnie, natomiast ich wartosci w najblizszym otoczeniu domieszki
zbiegajq do zera, wiec cala struktura posiada niewielki moment magnetyczny (Rys. 3).

Rys. 3 Gestosc¢ spinowa obliczona dla pozycji domieszek na brzegu paska, a) — atom Al, b) —atom P (z
pracy [H.2]).

2. Rozwazono szereg konfiguracji, w zaleznosci od potozenia domieszki od Srodka paska, jak rowniez
w przypadku, gdy koncentracja domieszek na brzegu paska zwiekszala sie. Gdy koncentracja na
pojedynczym brzegu przekraczata warto$¢ odpowiadajaca odleglosci ok. 19 A miedzy nimi, momenty
magnetyczne na tym brzegu przyjmowaly zerowe wartosci i caly uklad (pasek) przyjmowat
konfiguracje FM. Oznacza to, Ze koncentracja domieszek atomami niemagnetycznymi pozwala
uzyskiwac konkretny porzadek magnetyczny na nanostrukturze. Stanem o najnizszej energii okazat sie
byc¢ stan z pojedynczq domieszka na brzegu paska.

3. Pokazano, ze kwantowa interferencja stanow domieszkowych zlokalizowanych w obszarze przerwy
energetycznej z gesto ulozonymi stanami atomow krzemu powoduje powstawanie rezonansOw typu
Fano, szczegdlnie widocznych dla przypadkow, gdy domieszka znajduje sie w poblizu srodka paska.
Piki rezonansowe sa widoczne w funkcji transmisji 7'(F) okolicach |F — Ep|~ 4+ 0.5 eV. W
przypadku domieszek na brzegu paska, wewnatrz przerwy energetycznej widoczne sa waskie piki
pochodzace od zlokalizowanych stanow domieszek.

4. Wyliczono konwencjonalny oraz spinowy wspotczynnik Seebecka w funkcji potencjalu
chemicznego dla réznych temperatur (w zakresie 100-300K). W obu przypadkach S jest znaczaco
modyfikowane w zaleznosci od potozenia domieszki. Dla domieszki lezacej na brzegu przebieg
zmiennosci S. przypominat ten z czystego silicenu. Pozostale polozenia powodowaly obnizenie S,



catkowitego, jako, ze funkcja transmisji 7}, (F) dla tych przypadkéw byla znacznie obnizona w poblizu
brzegow przerwy energetycznej. Co ciekawe, wspotczynnik S () wykazywal przeciwng tendencje —
najwyzsza warto$¢ (rzedu 600 pV//K) przybieraty piki polozone na brzegach przerwy energetycznej
odpowiadajace atomom domieszek polozonym w obszarze centralnym paska. Omdwione zaleznosci
przedstawia Rys. 4 dla przypadku domieszkowania atomami Al.

1500 ‘ 800

AlPE — AII PE —
Al PM Al PM
Al PC ....... Al PC .......
750 400
Z 0 b e c H N ii 0 PR\
o \\ / o
-750 V -400
-1500 -800
-0.8 -0.4 0 0.4 0.8 -0.8 -0.4 0 04 0.8
wlev] uleVv]

Rys. 4 konwencjonalny oraz spinowy wspotczynnik Seebecka w funkcji potencjatu chemicznego dla
temperatury T=90 K dla r6znych potozen domieszki wzgledem brzegu paska — PE (atom Al na brzegu),
PC (atom Al w srodku paska) oraz PM (atom Al w potozeniu posrednim) (z pracy H.2).

Glownym wnioskiem z pracy jest to, ze wedlug obliczen, waskie paski silicenowe sa nanouktadami,
ktérych strukture magnetyczng oraz wlasciwosci magnetyczne moga by¢ precyzyjnie modyfikowane
poprzez dodanie niemagnetycznych atomow. Polozenie atoméw domieszek ma rowniez bezposredni
wplyw na wilasciwosci termoelektryczne badanych struktur.

Praca uzyskata 56 cytowan.

Praca H.3 koncentruje sie na badaniu wplywu, jaki na wydajno$¢ termoelektryczng ma pasywacja
brzegow paskdéw silicenowych atomami wodoru. Pasek zygzakowy posiada na brzegach niewysycone
wigzania (z ang. tzw. dangling bonds), do ktérych mozna przytaczy¢ jeden lub dwa atomy wodoru.
Glowne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Zbadano stabilno$¢ nanostruktur oraz ich wiasciwosci elektronowe i magnetyczne w funkcji sposobu
pasywacji brzegéw atomami wodoru. Pokazano, ze konfiguracja magnetyczna stanu podstawowego
zalezy od pasywacji: paski 1H-OH (na jednym brzegu do kazdego atomu krzemu przylaczony jest jeden
atom wodoru a na drugim go brak) i 1H-2H (ozn. analogiczne) sg ferromagnetykami a paski 2H-OH i
2H-1H antyferromagnetykami. Wszystkie przypadki sa pétprzewodnikami z warto$ciami przerwy 0.2-
0.4 eV.



2. W przypadku paskow ferromagnetycznych, dzieki obecnosci przerwy energetycznej i duzej wartosci
przesuniecia wymiennego w strukturze elektronowej pasm ze spinem wiekszosciowym (1) i
mniejszoSciowym (), w poblizu poziomu Fermiego znajduja sie regiony, gdzie jeden z kanalow
spinowych jest zablokowany, a drugi przewodzacy. Dzieki temu mozna zaobserwowa¢ duzg wartosc¢

polaryzacji spinowej pradu, zdefiniowanej jako P = % x 100 (Rys. 5). Dla przypadku 1H-OH
) {

ponizej poziomu Fermiego przewodzacy jest tylko kanat 1, a powyzej tylko kanat |. Dla paska 1H-2H
sytuacja jest podobna, z tg roznica, ze najblizsza okolica E'r jest zdominowana przez kanat 1.

3. Termoelektryczne wiasciwosci struktur FM charakteryzuja sie wartoSciami wspétczynnikow
Seebecka S/, rzedu 750-1200 pV/K, przy czym charakteryzuja si¢ one duza zmiennoScia. W
przeciwienstwie do czystego silicenu, piki S sq potoZone w najblizszym sasiedztwie Ep.

4. Przede wszystkim jednak wyznaczono wydajnosci termoelektryczne ZT;,. z uwzglednieniem
wptywu fononowych stopni swobody, metodq przedstawiona w pracy H.1. Dla obu wspoétczynnikow
otrzymano piki w okolicach 4- 0.2 eV w stosunku do E'r, wynoszace, odpowiednio, 8 oraz 9.5. Sa to
wartosci bardzo duze, Swiadczace o potencjalnie bardzo duzej wartoSci wynikow z punktu widzenia
zastosowan (Rys. 5). Wyznaczono rowniez zalezno$ci temperaturowe obu wydajnosci. Wykazano, ze
ZTg . osigga maksimum dla temperatury ok. 100K, ale nawet w pokojowej posiada wartos¢ ponad 2,
co jest bardzo wysokim wynikiem.

5. Dla dwdch pozostatych konfiguracji AFM (nanostruktury 2H-OH i 2H-2H), wyniki sa podobne do
czystego silicenu, cho¢ maksymalne wartosci S sa na poziomie 1500 pV// K (wiec nieco wigksze).

Praca uzyskata 33 cytowania.
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Rys. 5 Zalezna od spinu konduktancja G s (G, i G4, 0dpowiednio dla spinéw 1 i |) oraz polaryzacja P
dla przypadku 1H-0H (a) oraz wspétczynniki Z 7T, i ZTs w temperaturze T=90K (b). Inset pokazuje
zalezno$¢ maksymalnej wartosci 27, od temperatury (z pracy H.3).
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Prace H.4 i H.5 koncza badania autora nad waskimi paskami silicenu, tym razem analizujac efekty
domieszkowania pojedynczymi atomami magnetycznymi.

Glowne wyniki pracy H.4 sg nastepujace:

1. Rozwazono wplyw domieszek pojedynczymi atomami kobaltu na strukture elektronowsa,
magnetyczng i wilasciwosci termoelektryczne waskiego paska silicenu. Pokazano, ze najbardziej
stabilng jest konfiguracja atomowa, w ktérej atom domieszki jest usytuowany na brzegu paska.

2. Konfiguracja magnetyczna o najnizszej energii jest porzadek ferrimagnetyczny, w ktérym atom Co
posiada moment magnetyczny skierowany zgodnie z pozostatymi atomami Si na tym samym brzegu.
Atomy Si na przeciwleglym brzegu maja momenty skierowane antyrownolegle.

3. Konfiguracja taka charakteryzuje sie waska (ok. 0.15 eV) przerwa energetyczng. Polaryzacja w
poblizu poziomu Fermiego natomiast wykazuje sie charakterem oscylacyjnym o wartosciach + 75%.

4. Dla konfiguracji ferrimagnetycznej wyznaczono roéwniez wspotczynniki Seebecka, konwencjonalny
i spinowy. Posiadaja on piki usytuowane w poblizu poziomu Fermiego wynoszace do$¢ duze wartosci
ok. 750 uV/K.

W pracy konferencyjnej H.5 skoncentrowano sie na poroéwnaniu wiasciwosci termoelektrycznych
paskow silicenowych domieszkowanych pojedynczymi atomami niemagnetycznymi (Al, P) oraz
magnetycznymi (Fe):

1. Uzyskane wyniki dla domieszkowania atomami zelaza okazaly sie analogiczne do wynikow dla
kobaltu, uzyskano réwniez stan podstawowy o konfiguracji ferrimagnetyczne;j.

2. Z porownania wspotczynnikéw Seebecka (Rys. 6) wynika, ze w poblizu poziomu Fermiego oba
rodzaje domieszek (niemagnetyczne i magnetyczne) przewiduja podobne wlasciwosci
termoelektryczne badanych nanostruktur. Jest to bardzo istotny wynik, pokazujacy, ze efekty
termoelektryczne (klasyczne i spinowe) nie zalezg od typu domieszki (magnetyczna/niemagnetyczna) a
jedynie od jej potozenia w strukturze.

Prace uzyskaty, odpowiednio, 6 oraz 0 cytowan.

W poszukiwaniu materialow o wyzszej wydajnosci termoelektrycznej od silicenu, zajalem sie
dwuwymiarowymi azotkiem boru (BN) oraz weglikiem krzemu (SiC). Ten pierwszy zostal otrzymany
doswiadczalnie w 2009 roku [Jin09] i byt w tamtym czasie jednym z najlepiej poznanych materialow
2D. Drugi natomiast w czasie przygotowywania pracy H.6 byt jeszcze w fazie badan teoretycznych.
Zostal wybrany ze wzgledu na kryteria przedstawione w ,metodologii badan”. Stabilne prébki
dwuwymiarowego SiC-u metoda eksfoliacji otrzymano dopiero w 2021 roku [Chab21] .
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Rys. 6 Por6wnanie wspétczynnika klasycznego (a) i spinowego (b) wspdtczynnika Seebecka dla
waskiego paska silicenu z domieszkami atomow Al, P oraz Fe polozonymi na brzegu (PE) (z pracy
H.5).

Weglik krzemu (SiC) oraz azotek boru (BN), prace H.6-H.7

Praca H.6 koncentruje sie na badaniu termoelektrycznych efektow spinowych w waskich paskach SiC-
u o zygzakowych brzegach pasywowanych wodorem. Gléwne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Zbadano stabilno$¢ nanostruktur w funkcji sposobu pasywacji brzegéw atomami wodoru. W
przypadku weglika krzemu, przeciwlegle brzegi paska sa zakonczone atomami innego rodzaju. Z
obliczen ab-initio wynika, Ze najbardziej stabilna jest konfiguracja 1H-2H, czyli posiadajaca dwa
atomy wodoru na brzegu Si i jeden na brzegu C. Stanem podstawowym dla tej konfiguracji jest
porzadek FM z momentami zlokalizowanymi na brzegach. Struktura energetyczna charakteryzuje sie
bardzo waska przerwa energetyczna, ponizej 0.1 eV.

2. Konfiguracja FM wraz z waska przerwa pozwolila uzyska¢ bardzo korzystne wiasciwosci
termoelektryczne. Bardzo stroma charakterystyka spinowo-zaleznej funkcji transmisji w okolicach
dolnego brzegu przerwy energetycznej w kanale 1 zaowocowata wysoka wartoscig termosity (rzedu
800 puV/K dla obu S,/.). Obliczenia wykazaty réwniez, ze wysokie wartosci termosilty sa stabilne

réwniez w temperaturze pokojowej.
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3. W celu wyznaczenia wplywu fononowych stopni swobody na wydajnos¢ termoelektryczng
przygotowano analogiczny model 4NNFC jak dla przypadku silicenu (praca H.1). State dla modelu
zostaly dopasowane do obliczen ab-initio.

4. Otrzymane wydajnosci okazaly sie by¢ najwyzszymi z dotychczas badanych przez autora struktur.
Zaleznosci ZT, . od potencjatu chemicznego charakteryzuja si¢ obecnoscig pikow o wartosci rzedu 10
dla temperatury 100K oraz rzedu 5 dla temperatury pokojowej.

Praca uzyskata 11 cytowan.

Przedmiotem badan w pracy H.7 byly efekty termoelektryczne w waskich paskach azotku boru w
zaleznosci od pasywacji brzegdéw. Obliczenia wykonane w tym przypadku wykazaty, ze dla przypadku
pasywacji 2HB-1HN badz OHN-OHB jeden kanat spinowy jest zablokowany nieco powyzej poziomu
Fermiego, co powoduje, ze efekty spinowe termoelektryczne sa szczeg6lnie silne.

Glowne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Zbadano stabilno$¢ nanostruktur w funkcji sposobu pasywacji brzegéw atomami wodoru. Podobnie
jak w przypadku nanostruktur z SiC-u, rowniez dla BN brzegi paska sa zakonczone réznymi atomami.
Pokazano, ze najbardziej stabilnym jest przypadek 2HB-1HN (dwa atomy H na brzegu B i jeden atom
na brzegu N).

2. Wyniki obliczen ab-initio pokazaly, ze nanoribbon 2HB-1HN jest ferromagnetykiem z
niezerowymi momentami magnetycznymi potozonymi tylko po stronie B paska (Rys. 7). W
przeciwienstwie do poprzednio badanych materialow, struktura pasmowa paska BN dla takiej
pasywacji brzegow jest metaliczna. Jak wida¢ z Rys. 7, funkcja transmisji dla kanatu 1 jest zerowa tuz
powyzej poziomu Fermiego. Jak pokazano w pracy, powoduje to znaczny wzrost wspétczynnika
Seebecka.

3. Otrzymane dla zakresu temperatur 100K-300K wspotezynniki Seebecka S/, charakteryzuja sie
maksimami rzedu 750 pV/K w odlegtosci ok. 0.15 eV (dla T=100K) od poziomu Fermiego. W
wyzszym zakresie temperatur piki, jak w przypadkach wcze$niejszych struktur, przesuwaja sie w
kierunku rosngcego potencjatu chemicznego, lecz ich wartos¢ pozostaje stata.

4. Wptyw fononowych stopni swobody na wydajno$¢ termoelektryczng dla przypadku BN oszacowana
zostala na podstawie danych literaturowych. Wspotczynnik ), jest w przypadku tego materiatu
bardzo niski (maksimum w temperaturze pokojowej wynosi ok. 1.2 nW/K), dzieki czemu jego wplyw
na ZTy . jest maty.

5. Wyznaczone dla 2HB-1HN wydajnosci okazaly sie bardzo duze, rzedu 30 (ponad pieciokrotnie
wyzsze, niz dla przypadku silicenu i SiC-u), stad podtytut pracy ,,optymalny uklad termoelektryczny”
6. Wyznaczono réwniez wydajno$¢ termoelektryczng dla pozostatych konfiguracji pasywacji brzegow.
Dla przypadku braku atoméw H na brzegach paska (OHB-OHN) wydajno$¢ wzrosta do 50.

Praca uzyskata 11 cytowan.
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Rys. 7 Zalezna od spinu struktura pasmowa oraz transmisja dla paska BN o pasywacji brzegow 2HB-
1HN (z pracy H.7)

Polimery weglowe, prace H.8-H.11

Kolejne trzy prace (H.8-H.10) koncentrujq sie na badaniu obszernej rodziny polimeréw weglowych.
Zostaly one po raz pierwszy otrzymane eksperymentalnie w latach 2008-09 [Ynag08, Cai09]. Proces
polimeryzacji polega na taczeniu monomeréw (10,10 -dibromo-9,9 -biantryl) na podtozu ze ztota. W
zaleznoSci od warunkow przeprowadzania poszczegdlnych etapow polimeryzacji (m.in. temperatury)
mozna otrzymac nanoribbony liniowe (fotelowe) badZ V-ksztaltne (zwane tez szewron). Z punktu
widzenia optymalizacji wlasciwos$ci termoelektrycznych, znacznie bardziej korzystne sa te drugie, gdyz
pozwalaja na potencjalnie latwe wprowadzanie modyfikacji, takich jak domieszkowanie i
funkcjonalizacja. Domieszki mozna wprowadza¢, zastepujac czeSC czystych monomeréw
domieszkowanymi. Natomiast funkcjonalizacja polega na przylaczaniu odpowiednich grup
funkcyjnych do czystych nanoribbondéw.

W pracy H.8 analizowane sa wlasciwosci transportowe oraz termoelektryczne nanoribbondow
grafenowych majacych specyficzng strukture atomowq typu szewron. W pracy gtéwnym przedmiotem
badan zostaly polimery domieszkowane atomami glinu (Al) badZz azotu (N). Atomy domieszek
roztozone byly rownomiernie na jednym z brzegow nanostruktury. Odpowiada to syntezie polimeru z
domieszkowanych monomeréw (Rys. 8) .

Glowne wyniki pracy sa nastepujqce:

1. Metodami ab-initio wykazano stabilnos¢ domieszkowanych nanostruktur. Algorytmem genetycznym
globalnej optymalizacji zaimplementowanym przez autora wniosku przeszukano przestrzen mozliwych
konfiguracji atomowych, dzieki czemu znaleziono optymalne energetycznie przypadki.

2. Otrzymane struktury posiadaja niezerowy moment magnetyczny, zlokalizowany na atomach wegla
lezacych w bezposrednim sasiedztwie domieszek (na wspolnym pierscieniu weglowym). Otrzymane
konfiguracje magnetyczne odpowiadaly porzadkowi ferromagnetycznemu. W obu przypadkach
struktury posiadaly niezerowq przerwe energetyczng (0.85 eV dla dom. Al oraz 0.35 eV dla dom. N).
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Rys. 8 Struktura atomowa oraz gestos¢ spinowa nanoribbona weglowego typu szewron
domieszkowanego pojedynczymi atomami Al (z pracy H.8).
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3. Wyznaczono konwencjonalny oraz spinowy wspotczynnik Seebecka w funkcji potencjatu
chemicznego dla réznych temperatur (w zakresie 100-300K). W przypadku polimeréw
domieszkowanych Al otrzymano dla temperatury pokojowej wartosci maksymalne rzedu 1000-1200
uV /K (odpowiednio dla S. i Ss). Dla przypadku domieszkowania N wartosci te byty nieco nizsze (do
ok. 750 uV/K) , ale réwniez znaczne.

4. Aby oszacowa¢ wplyw fononowych stopni swobodny an wydajnos¢ termoelektryczna uzyto
podejscia poétklasycznego do wyznaczenia widma fononéw. Stale silowe zostaly wziete z dostepnej
literatury dla grafenu.

5. Otrzymana wydajnos¢ ZT. /s rzedu 30 nawet w temperaturze pokojowej stawia badane polimery na

czele badanych w literaturze nanostruktur weglowych.
Praca uzyskata 10 cytowan.

W pracy H.9 kontynuowane sa studia nad wplywem modyfikacji na wiasciwosci polimerow
weglowych rozpoczete w pracy H.8. Zbadane zostaly struktury polimerowe posiadajace atomy
domieszek Al i N na obu brzegach oraz struktury czyste, pasywowane na brzegach grupami
funkcyjnymi NOCHs.

Glowne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Wykazano, ze modyfikujac brzegi polimeru pojedynczymi atomami lub podiaczajac do brzegéw
grupy funkcyjne mozna modyfikowa¢ warto$¢ przerwy energetycznej w zakresie od 0.2 (atomy N na
obu brzegach) do 1.2 eV (grupa funkcyjna na jednym brzegu). Wykonano studia stabilno$ci ww.
struktur. Jak widac¢ z Rys. 9 daje to mozliwos¢ inzynierii przerwy takich tancuchéw weglowych.

15



1.2

;Illlll

2N 1NOCH5; 2NOCHj4
mod|f|cat|ons

Eg[eV]

Rys. 9 Warto$¢ przerwy energetycznej dla polimeréw weglowych z domieszkami oraz grupami
funkcyjnymi dolaczonymi na brzegach paska (z pracy H.9).

2. Wszystkie struktury posiadaly niezerowy catkowity moment magnetyczny z pojedyncze momentami
zlokalizowanymi na atomach C w poblizu atoméw domieszki lub grupy funkcyjnej. Stan podstawowy
odpowiadat we wszystkich przypadkach porzadkowi ferromagnetycznemu.

3. Poréwnanie wspétczynnikdw Seebecka pokazato bardzo wysoka wartos¢ sity spinowej dla
przypadku 1INOCHj; rzedu 1500 pV/ K.

Praca uzyskata 1 cytowanie.

W ostatniej pracy na temat polimeréw weglowych (H.10) badano wplyw funkcjonalizacji grupami
nitrowymi (NO) na wiasciwosci termoelektryczne. Tym razem obliczona wydajnos¢ termoelektryczna,
zaréwno konwencjonalna jak i spinowa, osiagneta warto$¢ powyzej 40. Gléwne wyniki pracy sa
nastepujace:

1. Zbadano stabilnos¢ domieszkowanych nanostruktur dla réznych mozliwych konfiguracji grup
funkcyjnych. Nalezaty one do dwoch typow: w pierwszym (I) grupa NO jest z jednej strony dotaczona
do atomu wegla (wigzanie aromatyczne, a z drugiej do grupy metylowej. W drugim (II) grupa NO
tworzy dwa wigzania z dwoma weglami nalezacymi do pierscienia aromatycznego. W ten sposob
otrzymano 5 stabilnych struktur, ktérych parametry termoelektryczne zostaly wyliczone w dalszej
czesci pracy.

2. Obie grupy struktur wykazujg wilasciwosci magnetyczne. Dla struktur z grupy I momenty
magnetyczne sg zlokalizowane na atomach N oraz O. Dla struktur z grupy II dodatkowo niewielkie
wartosci  wystepuja dodatkowo na sasiednich atomach wegla. Otrzymany porzadek jest
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ferromagnetyczny, przy czym, oczywiscie, jezeli grupy funkcyjne znajduja sie tylko po jednej stronie
(dwa przypadki z pieciu), momenty magnetyczne wystepuja tylko po jednej stronie struktury.

3. Wyznaczono konwencjonalny oraz spinowy wspotczynnik Seebecka w funkcji potencjatu
chemicznego dla roznych temperatur (w zakresie 100-300K). Ich warto$ci rozciagaja sie w przedziale
500-750 uV/K.

4. Wyznaczono wydajnos¢ termoelektryczng wilacznie z wplywem na nig efektéw fononowych. W
przypadku struktur z obu grup maksymalna wartos¢ zar6wno konwencjonalnej jak i spinowej
wydajnosci przekroczyla warto$¢ 60 w temperaturze pokojowej.

Praca uzyskata 4 cytowania.

Lancuchy weglowe, prace H.11-H.12

Ostatnie dwie prace dotyczyly badania wilasciwosci magnetycznych oraz termoelektrycznych w
tancuchach weglowych otrzymanych jeszcze w latach 90-tych XX-go wieku [Ish91].

Praca H.11 dotyczyla badania wiasciwosci magnetycznych oraz termoelektrycznych tancuchow
weglowych. Lancuchy takie zostaly otrzymane doSwiadczalnie jeszcze w latach 80-tych ubieglego
wieku, lecz ich wiasciwosci nigdy nie zostaly poddane glebszej analizie. W przeciwienstwie do struktur
analizowanych w pracy H.10, gdzie grupy nitrowe byly uzyte do funkcjonalizacji struktur, w
przypadku tancuchdéw analizowanych tutaj, grupy nitrowe byly naturalnym elementem struktur,
faczacym pierScienie weglowe.

Glowne wyniki pracy sa nastepujace:

1. Pokazano, Ze niezerowy moment magnetyczny jest zlokalizowany gléwnie na grupie NO, taczacej
poszczegolne pierscienie fancucha.

2. Wyznaczono konwencjonalny oraz spinowy wspotczynnik Seebecka w funkcji potencjatu
chemicznego dla réznych temperatur (w zakresie 100-300K). W przypadku wspdtczynnika spinowego,
uzyskano wynik rowny prawie 2000 uV/K, czyli najwyzszy ze wszystkich badanych przez autora
struktur.

Praca uzyskata 4 cytowania.

Prace nad tancuchami weglowymi oraz w ogole nad efektami termoelektrycznymi w nanostrukturach
konkluduje praca H.12 konferencyjna przygotowana na konferencje Physcs of Magnetism 2017 w
Poznaniu.

W pracy analizowano efekty termoelektryczne w zaleznosci od dtugosci tancuchow weglowych

potaczonych grupa funkcyjng NO.
1. Rozwazono cztery struktury, o r6znej dlugosci tancuchow weglowych.
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2. Wykazano, ze wspdtczynniki Seebecka s stabilne w funkcji dhugosci tancuchéw, co jest korzystne z
punktu widzenia doswiadczalnego otrzymywania ww. struktur.

3. Dla temperatury pokojowej funkcja .S posiada szerokie plateau (-0.4 do 0.4 eV) wynoszace ok. 1500
uwV/K.

Rozdzial ,Silicene nanoribbons” w monografii, ,,Silicon Nanomaterials Sourcebook”, H.13

W rozdziale H.13, liczacym 42 strony, przedstawiono przekr6j prac dosSwiadczalnych oraz
teoretycznych dotyczacych waskich paskow silicenu. CzeS¢ teoretyczna, oprocz analizy literatury,
zawiera rowniez oryginalne, opublikowane, wyniki autora.

Podziat prac pomiedzy Wspétautoréw publikacji H.1-H.12 byt nastepujacy:
Krzysztof Zberecki: obliczenia ab-initio (struktura pasmowa, funkcja transmisji, struktura fononowa

materiatlow 2D), wyznaczanie wspotczynnikéw termoelektrycznych, przygotowanie manuskryptu,
dyskusja wynikéw i wnioski

Michat Wierzbicki: wyznaczenie struktury fononowej nanostruktur 1D w modelu 4NNFC oraz w
podejsciu kwaziklasycznym, wyznaczenie wkladu fononowego do konduktancji termicznej, dyskusja
otrzymanych wynikow.

Renata Swirkowicz: dyskusja otrzymanych wynikéw oraz przeczytanie i ocena wstepnej wersji
manuskryptu.

Jozef Barnas: pomoc w interpretacji otrzymanych wynikdw numerycznych oraz pomoc w
przygotowaniu koncowej wersji manuskryptu.

Deklaracje Wspotautoréw znajduja sie w zalaczniku nr 4 ,,Wykaz osiagniec”.

Podsumowanie

Do najwazniejszych osiagniec¢ opisanych w cyklu publikacji [H1-H13], ktére stanowia podstawe
wniosku o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego zaliczam:

1.Wykazanie, Ze spinowe efekty termoelektryczne o wysokim wspétczynniku ZT mozna otrzymac¢ w
niskowymiarowych ukladach kwantowych o postaci waskich paskéw, posiadajacych niezerowe

momenty magnetyczne. W szczegblnosci, moje prace dotyczace wlasciwosci silicenu wniosty znaczny
wklad do badan nad zjawiskami termoelektrycznymi nanostruktur, co ma odzwierciedlenie w wysokiej
liczbie cytowan prac H.1-H.3 — odpowiednio 114, 56 i 33 cytowania.

2. Pokazanie, ze wlasciwosci elektronowe, magnetyczne i termoelektryczne waskich paskow
materiatdéw dwuwymiarowych sgq podatne na modyfikacje polegajace na wprowadzaniu pojedynczych
atoméw domieszek lub funkcjonalizacji brzegéw paska. W szczeg6lnosci, modyfikacje takie pozwalaja
na optymalizacje wydajnosci termoelektrycznej w silicenie oraz dwoch pozostatych materiatach (SiC i
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BN). Prace H.2-H.7 stanowig obszerne studium tego zagadnienia posiadajace sumaryczng ilos¢ 117
cytowan.

3. Wykazanie, ze bardzo wysokie wartoSci wydajnos$ci termoelektrycznej mozna uzyska¢ rowniez w
strukturach weglowych. W pracach H.8-H.10 pokazano, ze nanoribbony o strukturze typu szewron,
domieszkowane badz funkcjonalizowane grupami funkcyjnymi posiadajg warto$ci wspétczynnikéw
ZT.,s wyzsze nawet od badanych wczesniej struktur Si, SiC i BN.

4. Wyniki, opublikowane w pracach H.11-H.12 wykazuja, Ze dobrymi kandydatami na wysoko

wydajne struktury niskowymiarowe, moga by¢ réwniez polimery weglowe. Zaleta tych materialow jest
to, Ze sg one znane od kilku dziesiecioleci i technologia ich wytwarzania jest dobrze poznana.

Warto rowniez poda¢ porownanie wartoSci Z71 dla struktur z prac H.1-H.13 z maksymalnymi
wartosciami, jakie mozna znalez¢ w aktualnej literaturze. Materialty masywne (3D) charakteryzuja sie
wydajnoscia rzedu 1, przykladem moga by¢ zwiazki Co4Sbi, domieszkowane atomami Yb, In badZ Na
(Tabela I z pracy [Sin22]] wraz z podanymi tam referencjami)]. Nieco wyzsze wartosci Z1' mozna
uzyska¢ w materiatach 2D (monowarstwach i surersieciach) siegajace 2-2.5 dla temperatury pokojowej
—np. w cienkich warstwach Bi,Tes/Sb,Te; [Ven01] lub monowarstwie As,S; [Pat20].

Dla przypadku 1D (nanoribbony) rekordowe wartosci otrzymane teoretycznie, jakie mozna znalez¢ w
literaturze (zgodnie z najlepszq wiedza Autora) siegajg maksymalnie 6.4 dla fosforenu w T=300K oraz
BN (do 12 w T=800K). Kilka pozostalych rekordowych przykladéow pokazuje ponizsza tabela
(T=300K), peliejszy oglad mozna znalez¢ w pracy [Sin22].

Materiat ZT Referencja
Grafen 6 Appl. Phys. Lett. (2012) 100,
093104
MoS, 2.7 Appl Phys Lett. (2014), 105,
133113
Heterostruktura MoS,/WS; 5.5 Sci Rep. (2016), 6, 21639
Fosforen 6.4 Sci Rep.(2014) 4, 6452
BN 12 (T=800K) AIP Advances (2021) 11, 055120
Rézne struktury hybrydowe 7.4 J Appl Phys. (2016), 120, 235109
dichalkogenkéw

Wida¢ wiec, ze wspotczynniki ZT' wyznaczone teoretycznie dla struktur 1D w pracach
zaprezentowanych we Whniosku sa poréwnywalne, a w kilku przypadkach znacznie wyzsze, od
wartosci dla struktur znanych z literatury.

Uwazam, Ze powyzej opisane osiggniecia, opisane w przedstawionym we Wniosku cyklu publikacji,
wnoszg istotny wkiad do dziedziny termoelektryki i kalorytroniki spinowej. Zostaly one opublikowane
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we wiodacych czasopismach specjalistycznych, a ilos¢ cytowan swiadczy o znacznym zainteresowaniu
Srodowiska naukowego ich wynikami.

5. Informacja o wykazywaniu sie istotna aktywnoscia naukowa realizowang w
wiecej niz jednej uczelni, instytucji naukowej, w szczegolnosci zagranicznej.

Po doktoracie odbylem czteromiesieczny staz w Instytucie Elektroniki, Mikroelektroniki i
Nanotechnologii (IEMN) w Lille, Francja (1.09.2008-20.12.2008), gdzie zajmowalem sie
modelowaniem kwantowych laseréw kaskadowych za pomocg metod Monte Carlo. Otrzymane wyniki
postuzyly do przygotowania studium wykonalnoSci czeSci symulacyjnej projektu badawczego
zamawianego ,Zaawansowane technologie dla polprzewodnikowej optoelektroniki podczerwieni”,
ktorego bytem wykonawca.

Od roku 2020 wspéipracuje z grupa z Uniwersytetu Poludniowej Florydy, kierowanej przez prof. M.
Batzilla. Efektem tej wspolpracy sa publikacje [E1-E3].

6. Informacja o osiagnieciach dydaktycznych, organizacyjnych oraz
popularyzujacych nauke.

Opieka naukowa nad studentami

1. Promotor prac inzynierskich (2008-2023) — Wydziat Fizyki Politechniki Warszawskiej, 5 studentow
2. Promotor prac magisterskich (2008-2023) — Wydziat Fizyki Politechniki Warszawskiej, 3 studentow
oraz 3 studentow jako koordynator ze strony Wydzialu Fizyki PW (dla prac magisterskich
realizowanych w innych instytucjach).

Prowadzone zajecia dydaktyczne (2008-2023)

Przygotowywatem i prowadzilem szereg zaje¢ na Wydziale Fizyki Politechniki Warszawskiej oraz
innych wydziatach, zaréwno w jezyku polskim jak i angielskim. Sposréd nich warto wymienic:

— przygotowanie materiatow i prowadzenie laboratoriow, ¢wiczen i wykladu z przedmiotu ,,Kwantowe
metody fizyki ciala statego”

— przygotowanie materialow i prowadzenie laboratoriéw i wykladu z przedmiotu ,, Komputerowe
metody symulacji”

— przygotowanie materialow i prowadzenie laboratoriow i wykladu z przedmiotu ,,Zastosowanie metod
ab-initio do wyznaczania wtasciwo$ci materialow”

— przygotowanie materialow i prowadzenie laboratoriéw i wykladu z przedmiotu ,,Wstep do fizyki
magnetykow”
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— przygotowanie materialow i prowadzenie laboratoriéw i wykladu z przedmiotu ,,Programowanie w
Srodowisku MS .NET”

— prowadzenie ¢wiczen z przedmiotu ,,Mechanika kwantowa”

— prowadzenie wykladu z przedmiotéw ,Physics I” i ,,Physics II” (Wydz. IBHiS) oraz ,Modern
physics” (Wydz. MEiL i MiNI) — w jez. angielskim

W chwili obecnej w przygotowaniu znajduje sie skrypt ,,Podstawy obliczeniowe fizyki ciata statego”,
ktory planuje wydac jesienig 2023 .

Dzialalnosc organizacyjna na Wydziale Fizyki PW

W latach 2009-2012 wspoéttworzyltem oprogramowanie dla Dziekanatu Wydzialu Fizyki stuzace do
zarzadzania przebiegiem studiow (od roku 2012 jest to system USOS).

Od roku 2013 do dzisiaj jestem cztonkiem Komisji Dyplomowej Inzynierskiej, dla specjalnosci
,Materiaty i nanostruktury”.

Stworzytem i opiekuje sie strong WWW ,,Pracowni modelowania nowych materiatlow”.

7. Inne osiagniecia naukowe
Dalszy dorobek naukowy

Dla pelnej informacji o moim dorobku naukowym podaje takze tematy pozostatych prac wykonanych
przeze mnie po doktoracie w kilku innych gateziach fizyki.

Przez pewien czas po doktoracie kontynuowatem badania z dziedziny teorii jadra atomowego, w
szczegollnosci dotyczace korelacji oktupolowych w jadrach atomowych w przyblizeniu wychodzacym
poza przyblizenie pola sredniego. Wynikiem tych badan jest praca:

Al. K. Zberecki, P.H. Heenen, P. Magierski, ,,Nuclear tetrahedral configurations at spin zero”, Physical
Review C, 79, 1, 014319, (2009), IF=3.13

Praca uzyskata 21 cytowan.

Nastepnie zajalem sie badaniem zjawisk magnetycznych w nowych materiatach. Wynikiem tych badan
s nastepujace prace:

B1. K. Zberecki, L. Adamowicz, M. Wierzbicki, ,,Ab initio prediction of half-metallic ferromagnetic
metamaterials composed of alkali metals with nitrogen”, Physica Status Solidi B, 246(10), pp. 2270-
2278 (2009), IF = 1.45, 9 cytowan

B2. K. Zberecki, ,,Emergence of magnetism in doped two-dimensional honeycomb structures of III-V
binary compounds”, Journal of Superconductivity and Novel Magnetism 25(7), pp. 2533-2537 (2012),
IF = 1.13, 10 cytowan

21



B3. K. Zberecki, ,,Magnetism in doped two-dimensional honeycomb structures of III-V binary
compounds”, Acta Physica Polonica A, 121(5-6), pp. 1240-1241 (2012), IF = 0.54, 1 cytowanie

B4. K. Zberecki, M. Wilczynski, M. Wierzbicki, ,,Fourth order Heisenberg models with minimal
number of parameters for two-dimensional magnetic crystals”, Journal of Magnetism and Magnetic
Materials, (2023) 568, 70385. [F=3.09, 0 cytowan

B5. M. Wilczynski, K. Zberecki, M. Wierzbicki, ,, The spin-polarized tunnel current and the spin-
transfer torque in triple-barrier junctions with external electrodes and quantum wells made of
ferromagnetic materials”, Journal of Magnetism and Magnetic Materials, (2023) 580, 170901. IF=3.09,
0 cytowan

Jak wida¢ z powyzszego spisu, tematyka byla doS¢ szeroka. Wspolnym mianownikiem byta préba
opisu magnetyzmu w nowych materiatach, hipotetycznych badz niedawno zsyntetyzowanych. W pracy
B1 zaproponowano i przedyskutowano stabilnos¢ i wtasciwosci magnetyczne lekkich zwigzkow azotu
z berylowcami. Celem byto uzyskanie na drodze teoretycznej magnetycznych zwigzkow pozbawionych
elektronow d w zewnetrznych powlokach (co byto w czasie pisania pracy istotnym obszarem badan) o
strukturze elektronowej pét-metalicznego ferromagnetyka. Otrzymano szereg stabilnych konfiguracji,
speiajacych ww. kryteria. W pracach B2 i B3 zajmowano sie inng klasg struktur magnetycznych, jakq
byly domieszkowane struktury dwuwymiarowe oparte o symetrie plastra miodu. Byla to kontynuacja
prac nad lekkimi zwigzkami azotu, przeanalizowano bowiem zwigzki GaN i AIN, domieszkowane
atomami magnetycznymi. W najnowszej pracy, B4, zaproponowano model magnetyzmu dla
magnetycznego zwiazku Crl; (niedawno otrzymanego eksperymentalnie), oparty o anizotropowy
model Heisenberga z poprawkami czwartego rzedu. Stale modelu dopasowano do wynikéw obliczen
ab-initio dla szeregu konfiguracji magnetycznych.

W  obszarze moich zainteresowan znajduje sie rowniez badanie zjawisk dynamicznych w
nanostrukturach. Ma to odzwierciedlenie w pracach:

C1. A. Duzynska, J. Judek, K. Wilczynski, K., Zberecki, A. Lapinska, A. Wroblewska, M. Zdrojek,
, Temperature-induced phonon behavior in titanium disulfide (TiS2) nanosheets”, Journal of Raman
Spectroscopy 50, 8, pp. 1114-1119 (2019), IF = 2.80, 8 cytowan

C2. K. Pietak, C. Jastrzebski, K. Zberecki, D. Jastrzebski, W. Paszkowicz, S. Podsiadlo, ,,Synthesis and
structural characterization of Ag,ZnSnS, crystals”, Journal of Solid State Chemistry, (2020), 290,
121467, IF=3.66, 8 cytowan

C3. J. Judek, P. Wrébel, P. Michalowski, M. Ozga, B. Witkowski, A. Seweryn, M. Struzik, C.
Jastrzebski, K. Zberecki, ,, Titanium Nitride as a Plasmonic Material from Near-Ultraviolet to Very-
Long-Wavelength Infrared Range” Materials, (2021), 14(22), 7095, IF=3.4, 8 cytowan

Wszystkie powyzsze prace zostaly wykonane we wspolpracy z grupami eksperymentalnymi
dzialajgcymi na kilku wydzialach Politechniki Warszawskiej. Wkladem autora wniosku byto
poréwnanie obliczonych przez siebie wiasciwosci fononowych (mody fononowe, widmo Ramana)
badanych materialow z wynikami doswiadczalnymi. Otrzymane wyniki postuzyly do charakteryzacji
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probek. Ponadto, w pracy C3, obliczenia oparte o rachunek zaburzen w teorii funkcjonatu gestosci
(DFPT) pozwolily wyjasni¢ doswiadczalnie otrzymane wilasciwosci optyczne prébek.

Zajalem sie réwniez poszukiwaniem nowych materialtbw metodami globalnej optymalizacji.
Zaowocowalo to nastepujacymi pracami:

D1. K. Zberecki, , Atomic and electronic properties of few-layer hexagonal boron”, Solid State
Communications, (2020), 307, 113804, IF=1.93, 1 cytowanie

D2. G. Matyszczak, K. Zberecki, ,,Application of artificial neural network and global optimization
techniques for high throughput modeling of the crystal structure of stannites and kesterites”, Journal of
Computational Chemistry, (2021), 42(11), 740, [F=3.67, 5 cytowan

D3. K. Zberecki ,,Structure prediction of two-dimensional materials based on neural network-driven
evolutionary technique”, Computational Materials Science, (2021), 186, 110046, IF=3.57, 0 cytowan
D4. K. Zberecki ,,Magnetic properties of two-dimensional M,N; (M-metal, N=S,Se,Te) compounds”,
nieopublikowane, preprint https://arxiv.org/abs/2006.09757

Zastosowanie algorytmow globalnej optymalizacji oraz sztucznej inteligencji do poszukiwania nowych
materiatléw sq obecnie jednym z gtownych kierunkéw badan w fizyce materiatowej. Trzy powyzsze
prace wpisuja sie w ten trend. W pierwszej z nich, B1, zastosowano autorskq implementacje algorytmu
genetycznego do znalezienia stabilnych struktur dwuwymiarowych zbudowanych z atoméw boru. Po
raz pierwszy pokazano, ze kilkuwarstwowe nanostruktury z czystego boru moga by¢ stabilne oraz, ze
ilos¢ warstw jest skorelowana z warto$cia przerwy energetycznej. WW. algorytm zostal rozbudowany
oraz opublikowany w pracy B3. Jego implementacja, kod NGOpt jest swobodnie dostepny na
platformie Github.

W ramach wspoélpracy z Uniwersytetem Poludniowej Florydy zajalem sie réwniez badaniem
magnetycznych struktur warstwowych (dwuwymiarowych) opartych o nowe materiaty nalezace do
szerokiej rodziny dichalkogenkow metali przejSciowych. Wyniki moich obliczen zostaly opublikowane
w nastepujacych pracach:

E1. M. Bonilla, S. Kolekar, J. Li, Y. Xin, P. M. Coelho, K. Lasek, K. Zberecki, D. Lizzit, E. Tosi, P.
Lacovig, S. Lizzit, M. Batzill, ,,Compositional Phase Change of Early Transition Metal Diselenide
(VSe; and TiSe,) Ultrathin Films by Postgrowth Annealing”, Advanced Materials Interfaces, (2020),
7(15), 2000497, IF=6.39, 11 cytowan

E2. K. Lasek, P. M. Coelho, K. Zberecki, Y. Xin, S. K. Kolekar, J. Li, M. Batzill, ,Molecular Beam
Epitaxy of Transition Metal (Ti-, V-, and Cr-) Tellurides: From Monolayer Ditellurides to Multilayer
Self-Intercalation Compounds”, ACS Nano (2020), 14, 7, 8473, IF=17.1, 56 cytowan

E3. K. Lasek, P. M. Coelho, P. Gargiani, M.l Valvidares, K. Mohseni, H. L. Meyerheim, I.
Kostanovskiy, K. Zberecki, M. Batzill ,,Van der Waals epitaxy growth of 2D ferromagnetic Cr(1+d)Te;,
nanolayers with concentration-tunable magnetic anisotropy”, Applied Physics Reviews (2022) 9,
011409, IF=15.0, 8 cytowan.
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https://arxiv.org/abs/2006.09757

Moim wkladem byto poréwnanie wynikow doswiadczalnych z obliczeniami ab-initio dotyczacymi
stabilnoSci strukturalnej i wlasciwosci magnetycznych nowych struktur dwuwymiarowych. Otrzymane
przeze mnie na drodze minimalizacji struktury dobrze opisuja wlasciwosci atomowe otrzymanych
struktur, o czym Swiadczy poréwnanie symulacji obrazéw STM z zarejestrowanymi do$wiadczalnie.
Ponadto, moje symulacje dynamiki molekularnej ab-initio (AIMD) pozwolily wyjasni¢ przebieg
procesu tworzenia badanych nanostruktur w procesie MBE.

Konferencje i referaty

Wyniki moich prac zaprezentowane zostaly na 10 konferencjach miedzynarodowych (w tym 1 na
zaproszenie):

1. Physics of Magnetism, Poznan, czerwiec 2011, ,,Magnetism in doped two-dimensional honeycomb
structures of I1I-V binary compounds”, K. Zberecki — plakat

2. EMRS Warszawa, wrzesien 2012, ,Charge transport in graphene nanostructures” K. Zberecki,
M. Wierzbicki — plakat.

3. European Conference on Molecular Magnetism (ECMM), maj 2013, Karlsruhe, Niemcy ,,Transport
and magnetic properties of silicene nanoribbons” K. Zberecki , M. Wierzbicki, J.Barnas and R.
Swirkowicz — plakat.

4. Physics of Magnetism, Poznan, czerwiec 2014, ,, Thermoelectric properties of doped zigzag silicene
nanoribbons”, K. Zberecki , M. Wierzbicki, J.Barna$ and R. Swirkowicz — wystapienie ustne.

5. 9th International Conference on Surfaceces, Coatings and Nano-Structured Materials
(NANOSMAT), Dublin, Irlandia, wrzesien 2014, ,Thermoelectric properties of zigzag silicene
nanoribbons doped with magnetic impurity atoms”, K. Zberecki , J.Barnas and R. Swirkowicz —
wystapienie ustne.

6. EMRS Warszawa, wrzesieni 2015, ,,Spin thermoelectric phenomena in asymmetrically terminated
boron-nitride nanoribbons”, K. Zberecki , J.Barna$ and R. Swirkowicz — wystapienie ustne.

7. EMRS Lille, Francja, maj 2016, ,, Thermoelectric phenomena in chemically synthesized graphene
nanoribbons with substitution atoms and functional groups.”, K. Zberecki , J.Barnas and R. Swirkowicz
— plakat.

8. Physics of Magnetism, Poznan, czerwiec 2017, ,,Thermoelectric phenomena in chemically
synthesized graphene nanoribbons with substitution atoms and functional groups”, K. Zberecki ,
J.Barnas and R. Swirkowicz — plakat.

9. 2nd Global Conference on Magnetism and Magnetic Materials (GCMMM-2019), Rzym, Wtochy,
lipiec 2019,,Spin thermoelectric phenomena in nanostructures — a computational study” — referat
zaproszony

10. SPICE Online Workshop, Mainz, Niemcy, sierpien 2020, ,Molecular Beam Epitaxy of Self-
Intercalated Transition Metal Tellurides” K. Lasek, P. M. Coelho, K. Zberecki, Y. Xin, S. K. Kolekar, J.
Li and M. Batzill — wystapienie ustne
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Ponadto, dwukrotnie wyglositem zaproszony referat na seminarium wydzialowym polskich uczelni
(Wydziaty Fizyki Uniwersytetéw w Poznaniu i Lublinie)

Trzykrotnie prezentowalem wyniki na sesjach sprawozdawczych ICM UW (biora w niej udziat
czlonkowie grantow obliczeniowych ICM) — co mozna potraktowa¢ jako udzial w konferencji
krajowej.

Granty

Bytem wykonawca dwoch grantow:

— Projekt zamawiany ,Zaawansowane technologie dla polprzewodnikowej optoelektroniki
podczerwieni” — kierownik prof. dr hab. Maciej Bugajski, ITE Warszawa

— Grant NCN DEC-2012/04/A/ST3/00372, kierownik prof. dr hab. J6zef Barnas, Uniwersytet im.
Adam Mickiewicza, Poznan

Ponadto, jestem kierownikiem dwdch grantow obliczeniowych

— Grant ICM G30-14 ,Struktura pasmowa i dynamika sieci krystalicznej domieszkowanych
polprzewodnikéw o szerokiej przerwie energetycznej” (od pieciu lat )

— Grant PL-Grid ,,Nanotrans™” (od siedmiu lat)

Nagrody

— Nagroda Zespolowa I stopnia JM Rektora Politechniki Warszawskiej za dzialalno$¢ naukowa w
latach 2013-2014

— Nagroda Zespolowa I stopnia JM Rektora Politechniki Warszawskiej za dziatalno$¢ naukowa w
latach 2015-2016

— Nagroda Naukowa (indywidualna) I stopnia JM Rektora Politechniki Warszawskiej za dziatalnos¢
naukowa w latach 2019-2020

Dane naukometryczne

1. Caltkowity Impact Factor: 108.51, dla prac o ktérych mowa w art. 219 ust. 1. pkt 2 Ustawy (H1-
H13): 38.28 (wg Journal Citation Reports)

2. Calkowita liczba cytowan wszystkich publikacji: 443 (410 bez autocytowan), liczba cytowan prac o
ktérych mowa w art. 219 ust. 1. pkt 2 Ustawy (H1-H13): 250 (wg Web Of Science).

3. Index Hirsha: 10 (wg Web Of Science), 11 (wg Scopus)

4. Srednia liczba cytowan na prace: 14.29 (wg Web Of Science)
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OSWIADCZENIE

Oswiadczam, ze m6j udzial w publikacjach 111.1-111.8 oraz I11.10 (ktérych jestem wspotautorem),
zawartych we wniosku habilitacyjnym dra Krzysztofa Zbereckiego, dotyczyl pomocy w interpretaciji

wynikéw numerycznych oraz pomocy w przygotowaniu koicowej wersji manuskryptu.

Poznan, 4.09.2023 Jozef Barnas
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Prof. dr hab. Renata Swirkowicz
Wydzial Fizyki
Politechnika Warszawska

OSWIADCZENIE

Oswiadczam, iz w przypadku publikacji I1I.1 -II1.12, zawartych we wniosku dra Krzysztofa
Zbereckiego, ktorych bylam wspélautorem, méj wklad ograniczat sie do udziatu w dyskusji
otrzymanych wynikow oraz przeczytania i oceny wstepnej wersji manuskryptu.
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Warszawa, 7.09.2023

OSWIADCZENIE

Oswiadczam, ze méj wkiad do publikacji 1111 - 111.12, wymienionych we wniosku doktora
Krzysztofa Zbereckiego, byl nastepujacy:

wyznaczenie wspotczynnikéw termoelektrycznych (wkiad fononowy do konduktancji
termicznej) na podstawie obliczonej ab-initio struktury fononowej materiatu,
wyznaczenie struktury fononowej silicenu w modelu 4ANNFC,

* dyskusja otrzymanych wynikéw
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dr hab. inz. Michal Wierzbicki
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