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Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. inz. Macieja J. Szarego
pt. ,,Struktura elektronowa i spinowa wybranych ukladéw dwuwymiarowych
— badanie DFT”

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska pana mgr. inz. Macieja J. Szarego zostala
wykonana na Wydziale Inzynierii Materiatowej i Fizyki Technicznej Politechniki Poznanskiej pod
kierunkiem dr. hab. Arkadiusza Ptaka, prof. PP. Promotorem pomocniczym by} dr Marek
T. Michalewicz zatrudniony w Interdyscyplinarnym Centrum Modelowania Matematycznego
i Komputerowego Uniwersytetu Warszawskiego.

Rozprawa liczy 112 stron, z czego 46 stron to reprinty siedmiu publikacji naukowych P1-P7
stanowigcych podstawe ubiegania si¢ p. Szarego o stopien doktora. Wszystkie te prace zostaly
opublikowane w latach 2016-2019 w bardzo dobrych czasopismach naukowych o zasiggu
miedzynarodowym: Physical Review B (2 prace), Applied Surface Science (3 prace), Surface Science
(1 praca) i FlatChem (1 praca). Trzy prace (P3, P4 i P7) sa jednoautorskie, a pozostate — wieloautorskie
i zawieraja od trzech do czterech autoréw. W trzech z czterech prac wieloautorskich nazwisko
p. Szarego figuruje na pierwszym miejscu listy autoréw nieutozonej w kolejnosci alfabetycznej, co
wskazuje na istotny wklad doktoranta w ich przygotowanie. Jego wiodacy udziat w poszczegolnych
pracach zostal takze potwierdzony w stosownych oéwiadczeniach wspotautorow artykutow
zamieszczonych na korncu rozprawy. W tym miejscu warto podkresli¢, ze samodzielne publikacje na
tym etapie kariery naukowej nie sq czym$ czgsto spotykanym.

Zestaw publikacji zostal w rozprawie poprzedzony kilkustronicowym wstgpem, zwiezly
prezentacjq badanych ukladéw i ich opisem teoretycznym, krotkim omoéwieniem wynikéw obliczen
zawartych w wymienionych publikacjach, podsumowaniem oraz prezentacja dorobku naukowego
i dziatalnosci akademickiej. Catoé¢é koncza o$wiadczenia wspotautorow prac oraz bibliografia
zawierajaca 82 pozycje. Struktura pracy jest przejrzysta z logicznym podzialem na rozdziaty
i podrozdziaty, co znacznie ulatwia lekture dysertacji. Sposéb doboru zrédel dowodzi nalezytej
staranno$ci wiasciwej dla prowadzenia badan naukowych. Niestety ogélnie pozytywne wrazenie psuje
strona redakcyjna dysertacji, o ktorej nie da sie powiedzie¢ duzo dobrego. Pomijajac drobne
niedociagniecia jak np. ,,wlasciwoscia” zamiast whasciwosciom” na stronie 24, czy uzywanie stowa
Lilo§¢” w stosunku do rzeczownika policzalnego ,,warstwa”, jest sporo niezgrabnych sformutowan,
skrétéw myslowych, czy tzw. spolszczen wyrazow. Dla przyktadu wymienie tylko na stronie 19 zwroty



»integracja strefy Brillouina”, interakcji kulombowskiej”, czy »zoptymalizowane  do zadanego
kryterium sit”, na stronie 22 ,kompozycja orbitali”, na stronie 24 »Sprobkowana siatka”, ,,interfejs”
W znaczeniu ,,miedzywarstwa”, czy na stronie 27 ,relaksacja struktur atomowych”. Zjawisko to jest
otyle powazne, ze w niektérych przypadkach moze wypaczy¢ sens sformulowan. Jednak
najpowazniejszym btedem, zakladam, Ze redakcyjnym, jest przettumaczenie z jezyka angielskiego
stowa ,,germanene” na polskie ,,germacen” i jego nagminne uzywanie w rozprawie. Naturalnym
i poprawnym tlumaczeniem na jezyk polski jest stowo ,germanen”, ktére podobnie jak ,grafen”,
»silicen”, czy ,stanen”, jest typowym spolszczeniem. Pewnie nie uwypuklatbym tego bledu az tak
mocno, gdyby nie fakt, Ze pod nazwg ,,germacen” kryje si¢ zupehie inny zwigzek chemiczny, ktory
nalezy do rodziny weglowodoréw i nie ma nic wspélnego z materiatem dwuwymiarowych w postaci
pojedynczej warstwy atoméw germanu. Na koniec omdéwienia strony redakcyjnej jeszcze uwaga
dotyczqca skrétéw i oznaczen wykorzystywanych w rozprawie. Autor zamiescit spis takich akroniméw,
co uwazam za pomocne w lekturze pracy, ale decydujac sie na to nie ma juz potrzeby ponownego ich
wprowadzania we wiasciwym tekscie. Tym bardziej, ze np. skrétowiec ,DFT” zostat wprowadzony az
trzykrotnie. Zaktadam, ze powyzsze uchybienia wynikaja wylacznie z pospiechu w przygotowywaniu
rozprawy, bo doktorant potrafi pisa¢ porzadne artykulty naukowe, czemu dawat juz wyraz w jego
publikacjach jednoautorskich.

Problematyka rozprawy dotyczy ukladéw o zredukowanej wymiarowosci. Jedng grupe takich
uktadow stanowiq epitaksjalne struktury dwuwymiarowe (2D) wytworzone na powierzchniach
potprzewodnikéw, a drugq struktury hybrydowe oparte na materiatach 2D. Jest oczywiste, Ze ogromny
postep technologiczny, ktérego jesteSmy $wiadkami w ostatnim czasie nie bytby mozliwy, gdyby nie
potprzewodniki i towarzyszaca miniaturyzacja urzadzeri na nich opartych. W tym kontekscie krzem jest
materiatem potprzewodnikowym, ktéry wiedzie prym w obecnej elektronice. Jest to wynik jego duzej
dostepnosci oraz doskonale opanowanej technologii masowej produkcji krysztaléw Si. Jednak
ograniczenia wynikajace z natury tego materiatu sq odpowiedzialne za systematyczne spowalnianie
tego postepu i coraz intensywniej poszukuje sie alternatywnych rozwigzan. Jednym z potencjalnie
obiecujacych idei jest wykorzystanie spinowych stopni swobody i ewolucja w strone ukladéw
spintronicznych. Powinno to zaowocowaé wyzszg wydajnoscia urzadzeri z réwnoczesnym
zmniejszeniem poboru energii. Jednak gléwnym wyzwaniem jest uzyskanie i transport spinowo
spolaryzowanych elektronéw w temperaturze pokojowej. W przypadku epitaksjalnych struktur 2D
wymaga to doS¢ duzego rozszczepienia spinowego metalicznych pasm na powierzchni
potprzewodnika. Dlatego intensywnie eksploruje sie epitaksjalne struktury 2D utworzone
z metalicznych warstw pierwiastkéw cigzkich na podiozach potprzewodnikowych, gdzie do glosu
dochodzi silne oddzialywanie spin-orbita (SO). Innym potencjalnym kierunkiem pokonania probleméw
technologii krzemowej jest wykorzystanie materiatéw 2D. Niewatpliwie uktady hybrydowe oparte na
grafenie, silicenie, germanenie, czy dichalkogenkach metali przejSciowych (TMD) stanowig atrakcyjng
alternatywe. Pierwsze elementy elektroniczne, jak chociazby tranzystory polowe, oparte na takich
materiatach sa obecnie projektowane, syntezowane i charakteryzowane. Pod tym wzgledem
problematyka rozprawy jest bardzo aktualna i doskonale wpisuje sie w gtowny nurt badan intensywnie
prowadzonych na calym swiecie.

Praca poswigcona jest badaniom teoretycznym powierzchniowych struktur 2D: Pb/Si(111)
1 Pb/Ge(111) oraz uktadéw hybrydowych: Pb/germanen, Pb/MoTe,, Ge(111)/MoTe; i silicen/MoTe,.
Badania te mozna takze podzieli¢ na dwie grupy, z ktérych jedna koncentruje sie wokét adsorbatu,
ktorym jest otéw, a druga na chemicznym funkcjonalizowaniu MoTe,.Mozna tez spojrzec na to jako na
ptynne przejScie od heterostruktur z silnymi wigzaniami chemicznymi i towarzyszacymi im
zagadnieniami spintronicznymi do ukladéw hybrydowych typu van der Waalsa i straintroniki.
W rozprawie dyskutowano wiasciwosci strukturalne, energetyczne i elektronowe badanych uktadow



obliczone z pierwszych zasad z wykorzystaniem teorii funkcjonatu gestosci (DFT). W szczeg6lnosci
obliczono energie oddziatywan, wyznaczono elektronowe struktury pasmowe i dokonano ich analiz
orbitalnych. Przeprowadzone obliczenia pozwolity na okreslenie typéw oddziatywan pomigdzy
poduktadami oraz ich wptywu na wiasciwosci ukfadu, gtownie w kontekscie zniesienia degeneracji
spinowej. W przypadku struktur funkcjonalizowanych atomami Pb wyjasniono mechanizm
rozszczepienia spinowego metalicznych pasm elektronowych. Okazalo sie, ze w tym kontekscie
ogromna role odgrywa charakter orbitalny pasm energetycznych. W drugiej czesci prac skupiono si¢ na
modyfikowaniu wasciwoéci elektronowych warstwy MoTe, poprzez jej funkcjonalizowanie badz to
adsorbatem, badz podlozem. Kluczowe tutaj okazaly si¢ naprezenia rozciagajace, ktore mogg zostac
wykorzystane do sterowania zaréwno wiasciwosciami elektronowymi jak i aktywnoscig chemiczng
MoTe,.

Rozdziat pierwszy, zatytulowany ,Forma rozprawy doktorskiej”, zawiera szczeg6towe dane
bibliograficzne siedmiu artykuléw naukowych p. Szarego sktadajacych si¢ na rozprawe doktorska.
Zgodnie z wymogami przepisow Ustawy publikacje wchodzace w zakres rozprawy doktorskiej
stanowia zbior spéjny tematycznie. Cykl artykuléw poswiecony jest modyfikacjom wlasciwosci
strukturalnych, elektronowych i spinowych wybranych struktur powierzchniowych oraz materiatow
dwuwymiarowych. Do kazdej publikacji cyklu w formie opisowe] zostal podany precyzyjny wkiad
doktoranta, z ktérego wynika, ze jego udzial w powstawaniu tych prac byt znaczacy. Deklaracje
doktoranta s spojne z o$wiadczeniami pozostatych autoréw prac. Warto takze przypomniec, ze trzy
prace sg samodzielnymi dzietami p. Szarego, co oznacza, ze oprocz standardowych czynnosci
charakterystycznych dla procesu powstawania publikacji, jest on takze pomystodawcg badan.

Motywacji podjetych badan zostal poswigcony rozdziat drugi, w ktérym mozna znalez¢ jej
uzasadnienie poparte odno$nikami do literatury. W dalszej czesci tego rozdziatu zdefiniowano cele
pracy, do ktérych zaliczono: (i) zbadanie mechanizmu odpowiedzialnego za rozszczepienie spinowe
wywolane adsorpcja olowiu na powierzchni wybranych materiatéw, (ii) okreélenie relacji miedzy
obserwowanym rozszczepieniem spinowym a oddziatywaniami majacymi miejsce na powierzchni
uktadu, (iii) zbadanie roli oddzialywar van der Waalsa w kontekécie tamania symetrii inwersyjnej
w heterostrukturach materiatéw 2D, (iv) zbadanie stabilnosci faz Pb na powierzchni germanenu oraz
wplywu Pn na struktur¢ pasmowa warstwy, (V) zbadanie wplywu naprezenia rozciagajacego na
aktywno$¢ chemiczng warstwy MoTe; oraz (vi) zbadanie wplywu naprezenia rozciggajacego na
wladciwoséci elektronowe heterostruktury silicen/MoTe,. Cele zostaty sformutowane jasno, precyzyjnie
i szczegélowo. Mozna jednak odnie$¢ wrazenie, ze cele te dotycza poszczegolnych publikacji, a nie
samej rozprawy doktorskiej.

W rozdziale trzecim przedstawiono podstawowe informacje dotyczace wykorzystywanej
w pracy metody obliczeniowej, ktorg jest teoria funkcjonatu gestoéci. W zasadzie ograniczono sie tylko
do szczeg6téw technicznych, jak np. uzyte przyblizenia dla funkcjonatu korelacyjno-wymiennego, czy
podstawowe parametry obliczef. Ta czgS$¢ rozprawy moze budzi¢ pewien niedosyt, a jesliby wskazac
jakies uwagi, to mozna bylo pokusi¢ si¢ o krétkie wprowadzenie samej metody wraz z jej
podstawowymi zatozeniami i ewentualnymi ograniczeniami.

Rozdzial czwarty to oméwienie wynikéw obliczer zawartych w pracach P.1-P.7. Wszystkie
publikacje zostaty krétko przedyskutowane, a wnioski plynace z rozwazari jasno wyartykutowane. Opis
ten jest do$¢ oszczedny i w gtéwnej mierze stuzy uporzadkowaniu uzyskanych wynikow i wnioskéw,
a po pelniejsza analize i dyskusje trzeba siggac do oryginalnych prac. Jednak nie traktowatbym tego
jako wade, ale raczej jako zalete, jako zachete do lektury wiasciwych artykutow.



W rozdziale pigtym zawarto podsumowanie badan wraz ze wskazaniem najbardziej istotnych
wynikéw i wnioskéw. Sposéb ich prezentacji dowodzi giebokiego zrozumienia przez doktoranta
poruszanych zagadnien. Jesliby jednak doszukiwa¢ sie jakich§ mankamentéw tej czesci rozprawy, to
niewatpliwie brak jakiejkolwiek wzmianki o perspektywach i kierunkach dalszych badan.

Dos¢ nietypowe, jak na rozprawe doktorska, tresci zawierajq rozdzialy szosty i si6dmy. Mozna
w nich znalez¢ wykaz publikacji, wystapieri konferencyjnych, odbytych stazéw i praktyk,
sporzadzonych recenzji publikacji oraz krétkie oméwienie dziatalnoéci dydaktycznej. Ta czesé
dysertacji formq przypomina bardziej rozprawe habilitacyjng niz doktorska. Niemniej jednak
informacje przedstawione w tych dwéch rozdziatach sq bardzo cenne, poniewaz pokazujg pehiejsza
sylwetke naukowa doktoranta. W przypadku pana Szarego niewatpliwie mamy do czynienia z osobg
mocno zaangazowang w badania naukowe i dziatalno$é akademicka, Czego wymownym rezultatem
chociazby niech bedzie liczba publikacji.

Ostatni, 6smy rozdzial zawiera przedruki artykuléw naukowych skladajacych sie na cykl
publikacji stanowigcych podstawe ubiegania sie pana mgr. Szarego o stopieri doktora, ktdre teraz
omoéwie.

Publikacja P.1 poswiecona jest analizie struktury elektronowe]j powierzchni Si(111) pokrytej
adatomami Pb. Wydawatoby sie, ze uktad Pb/Si(111) jest juz tak przebadany teoretycznie, ze nie warto
si¢ nim zajmowac, ale autorom udato sie znalez¢ jeszcze co$ interesujgcego, a zarazem co$, co mozna
uogolni¢ na inne podobne struktury. Chodzi o rozszczepienie spinowe pasm powierzchniowych i ich
zaleznosci od charakteru wigzai chemicznych w kontekscie lamania symetrii rozkladu gestosci
elektronowej. Rozwazano rézne miejsca adsorpcyjne atoméw Pb: T, Ta i Hs. Energetycznie najbardziej
korzystna jest konfiguracja Ti, jednak charakteryzuje sie ona niemal catkowitym wygaszeniem
rozszczepienia SO pasm metalicznych. Wynik ten wydaje sie by¢ w zgodzie z dostepnymi danymi
eksperymentalnymi dla struktur i cienkich warstw Pb na powierzchni Si(111) uzyskanymi przy pomocy
spektroskopii fotoemisyjnej z rozdzielczoécia katowq i spinowa. Szkoda, ze watek ten nie zostal
podjety. Pozostate dwie konfiguracje strukturalne charakteryzujq sie znacznym rozszczepieniem pasm
energetycznych. Efekt ten zwigzany jest z tamaniem symetrii rozkladu tadunku, co jest zrédtem pola
elektrycznego, ktére w ukladzie poruszajacych sie elektronéw dziata jak efektywne pole magnetyczne.

Praca P.2 to kontynuacja tematyki podjetej w publikacji P.1 przeniesionej na inne podioze,
ktorym jest Ge(111). W zasadzie rezultaty badar teoretycznych sa bardzo podobne do przypadku
atomow Pb na powierzchni Si(111). W szczegélnosci adsorpcja Pb wyglada podobnie, zaréwno pod
wzgledem geometrycznym jak i energetycznym, co przektada si¢ takze na podobienstwa w strukturze
elektronowej, réwniez pod wzgledem rozszczepienia pasm energetycznych. Pewnie artykul miatby
duzo mniejszq warto$¢, gdyby nie préba analizy struktury elektronowej w oparciu o niedawno
zaproponowany orbitalny model Rashby. W tym podejsciu rozszczepienie spinowe pasm jest sumg
efektéow wywolanych atomowym sprzezeniem SO oraz oddziatywaniem pomiedzy asymetrycznie
roztozonym tadunkiem i powierzchniowym polem elektrostatycznym. Ten ostatni wklad jest efektem
nierelatywistycznym. Warto zauwazy¢, ze dopiero uwzglednienie obydwu efektéw w pelni wyjasnia
wielko$¢ rozszczepienia spinowego pasm w réznych strukturach. W przypadku Pb/Ge(111)
rozszczepienie pasm wokét punktu K strefy Brillouina prawie catkowicie generowane jest przez
atomowe oddziatywanie SO adatoméw Pb. Przeprowadzona analiza w znacznym stopniu wzbogaca
opis fizyczny struktur Pb na powierzchniach pétprzewodnikéw, a takze naszg wiedze o mechanizmach
rozszczepienia spinowego widm elektronowych.

Zagadnienie rozszczepienia pasm metalicznych w strukturach Pb na powierzchni Ge(111) byto



kontynuowane w pracy P.3. O ile poprzednie dwie prace traktowaly przede wszystkim o strukturze
pasmowej wokét punktu K strefy Brillouina, gdzie polaryzacja spinowa ma gtownie Kkierunek
prostopadty, o tyle w przypadku publikacji P.3 skupiono si¢ na punkcie M strefy, gdzie kierunek
polaryzacji spinowe]j lezy w plaszczyznie. Oczywiscie roznice ty wynikajg z niezmienniczosci lub jej
braku danego punktu k wzgledem transformacji odwrocenia czasu. Okazuje sie, ze w strukturze
elektronowej wok6t punktu M obserwuje si¢ rozszczepienie pasm we wszystkich rozwazanych
konfiguracjach atomowych, a jej warto$¢ jest scisle skorelowana z charakterem orbitalnym danego
pasma energetycznego.

Przedmiotem badar zawartych w artykule P.4 jest materiat 2D — germanen funkcjonalizowany
chemicznie adatomami Pb. W pracy analizowano stabilno$¢ réznych faz otowiu, wzorowanych na
strukturach Pb/Ge(111) znalezionych w pracy P.2. Sporzadzono diagram fazowy stabilnosci struktur
Pb/germanen oraz przeprowadzono obliczenia widm fononowych. Jedynie faza 1x1 okazata sig
strukturg stabilng. Jest ona podobna do struktury 1x1 atoméw Pb na powierzchni Ge(111), ale z innymi
miejscami adsorpcyjnymi Pb. Réznica ta zostata przypisana réznej geometrii wigzan spowodowanej
odmiennym przekrywaniem si¢ orbitali p, atoméw Pb i Ge. Przeprowadzone obliczenia struktury
elektronowej pokazuja, ze uklad jest metalem o bardzo duzym, chociaz mniejszym niz w przypadku
Pb/Ge(111), rozszczepieniu spinowym pasm energetycznych.

W pracy P.5 pokazano, ze silne rozszczepienie spinowe metalicznych pasm w heterostrukturach
materialéw 2D niekoniecznie musi by¢ zwiazane z asymetrig tadunku elektrycznego w obecnosci
silnych wiazan chemicznych pomiedzy poduktadami. Na przykladzie struktury Pb/MoTe,, ktéra nalezy
do klasy ukladéw typu van der Waalsa, dowiedziono, ze oddzialywania dyspersyjne pomiedzy
warstwami Pb i MoTe, s wystarczajaco silne, aby ztama¢ symetri¢ inwersyjng i doprowadzi¢ do
rozszczepienia pasm. Przeprowadzona analiza w ramach modelu orbitalnego Rashby jednoznacznie
wskazuje, ze za takim zachowanie stoi atomowe oddziatywanie SO typu LS.

Ostatnie dwie prace P.6 i P.7, chociaz pewnie zaliczytbym jeszcze do nich publikacje P.5,
dotycza pojedynczej warstwy MoTe, w kontakcie z innymi strukturami 2D w obecno$ci naprezen.
Pojedyncza warstwa MoTe; jest polprzewodnikiem z prosta przerwq energetyczng, a pod wplywem
naprezenia rozciagajacego warto$¢ przerwy energetycznej maleje. W pracy P.6 warstwa MoTe; zostala
naprezona tak, aby stala sieci dopasowata sie do statej Ge(111). Przy tak duzej wartosci naprezenia,
ok. 14%, przerwa energetyczna zamyka si¢ i uklad znajduje si¢ w fazie metalicznej. Naprezenie
skutkuje takze zwiekszona aktywnoscia chemiczng warstwy MoTes, co przejawia sig silniejszym
wigzaniem adsorbatu. W przypadku adsorpcji atoméw Ge energetycznie korzystne jest formowanie sig
warstw (111) germanu, co chyba raczej jest oczekiwanym rezultatem. Struktura atomowa na granicy
podukladéw nie ulega modyfikacji pod wptywem liczby warstw Ge(111). Niemniej jednak tworzg si¢
nowe stany w widmie energetycznym, co dowodzi powstawaniu wigzan chemicznych. Doktadna
analiza orbitalna struktury pasmowej pokazuje, ze zaangazowane s tutaj orbitale p, atomow Te i Ge.
Jednocze$nie modyfikowane sa wiazania chemiczne w samej warstwie MoTe.. Whioski ptynace z tych
badan sa ciekawe i obiecujace, szczegdlnie w kontekscie zastosowan straintronicznych i szkoda, ze
autorzy publikacji P.6 ograniczyli sie tylko do jednej wartosci naprezenia. Zapewne stala sieci
heterostruktury Ge/MoTe; bedzie si¢ zmienia¢ wraz z liczba warstw Ge(111), a wtedy mozna by
przesledzi¢ ewolucje zaréwno whasciwodci strukturalnych jak i elektronowych. Podobna sytuacja ma
miejsce w przypadku publikacji P.7, gdzie strukture silicen/MoTe: analizowano takze dla jednej
wartosci statej sieci. W tym przypadku naprezenie warstwy MoTe; wynosito 6%. Na tak naprezonej
strukturze silicen moze utworzy¢ trzy rézne Konfiguracje atomowe charakteryzujace sie réznym
natezeniem oddziatywania z warstwg podtoza. Oddziatywanie moze byé¢ stabe i ograniczac sie tylko do
sit van der Waalsa, albo silne z wiazaniami kowalencyjnymi i towarzyszaca im hybrydyzacja stanow



P--p. atoméw Si i Te oraz mniej korzystng energetycznie hybrydyzacja orbitali py-p,. Badanie te
pokazuja, ze zwigkszona aktywno$¢ chemiczna warstw MoTe, spowodowana naprezeniami oraz
znaczaca hybrydyzacja stanéw elektronowych w kontakcie z adsorbatem moze ulatwié transfer
elektronéw pomiedzy podukladami, co jest dos¢ istotne w kontekscie projektowania i budowy
urzadzen nanoelektronicznych.

Podczas lektury rozprawy dodatkowo nasunety mi sie nastepujace trzy uwagi:

* Niewatpliwie réznice w strukturze pasmowej pomiedzy badanymi ukladami Pb/Ge(111)
i Pb/germanen wynikajq z réznic w ich strukturach atomowych. W sposob naturalny nasuwa sie
wigc pytanie o uwzglednienie oddzialywania SO w procesie optymalizacji geometrii
i ewentualny jego wplyw na miejsca adsorpcyjne Pb. Jak pokazuja doniesienia literaturowe
[np. Phys. Rev. B 94, 075436 (2016)], czy nawet praca P.2, moze to mie¢ dos¢ istotny wplyw na
wyniki obliczen dla tego rodzaju materiatéw. W zasadzie to pytanie moze dotyczy¢ takze
publikacji P.1.

* Wszystkie obliczenia DFT zostaly przeprowadzone dla geometrii charakterystycznej dla
jednego z poduktadéw. Mowa tutaj o statej sieci. O ile w przypadku modelowania powierzchni
krysztatu, np. Ge(111), jest to logiczne i w pehni uzasadnione, o tyle dla ukladéw hybrydowych
sktadajacych sie¢ z materiatbw 2D juz niekoniecznie. Nawet w przypadku struktury
Pb/germanen adsorpcja atoméw Pb z pewnoscig wplynie na zmiang parametrow strukturalnych
pojedynczej warstwy atoméw Ge. Stata sieci uktadu Pb/MoTe, pewnie takze bedzie mie¢ inng
wartos¢, poniewaz stala sieci pojedynczej warstwy Pb jest o ok. 4% mniejsza niz wartos$c¢
charakterystyczna dla krysztalu Pb. Mamy wiec naprezona warstwe Pb. Oczekuje podobnego
zachowania w przypadku pojedynczej i kilku warstw Ge(111) oraz silicenu na MoTe,. Stata
sieci  struktury hybrydowej powinna mie¢ warto$¢ z przedziatu statych  sieci
charakterystycznych dla danych poduktadéw. Takie zmiany geometrii danego uktadu
z pewnoscig nie pozostang bez wplywu na whasciwosci elektronowe. Rozumiem, ze intencja
autora w jakims stopniu byta che¢ wprowadzenia naprezen do jednego z poduktadéw, ale mam
powazne obawy, czy rzeczywiste obiekty beda zachowywac¢ sie tak, jak to zaprezentowano
w publikacjach. Oczywiscie modelowa¢ mozemy rézne rzeczy i zjawiska, ale zawsze
powinniSmy stara¢ si¢ utrzymywac kontakt z eksperymentem. Nie neguje wynikow
otrzymanych przez doktoranta, bo moim zdaniem s3 wazne i interesujace, ale dobrze bytoby
mie¢ pewno$¢, ze przynajmniej jakoSciowo beda opisywaé wiasciwosci rzeczywistych
materiatow.

* W obliczeniach wykorzystywane byly réine przyblizenia dla funkcjonatu korelacyjno-
wymiennego. Na przyklad w pracy P2 i P3 ten sam uklad opisywany byl raz przyblizeniem
LDA-PZ, a innym razem GGA-PBE. W pozostalych pracach korzystano jeszcze z innych
przyblizen. Pojawia sie zatem pytanie o sens takiego postepowania. Dlaczego stosowano tak
duzo roznych przyblizen dla funkcjonatu korelacyjno-wymiennego? Czy ktére$ z nich ma
przewage i daje bardziej wiarygodne wyniki dla danego uktadu?

W podsumowaniu nalezy stwierdzi¢, ze tematyka podjeta w rozprawie pana magistra inzyniera
Macieja Szarego jest wazna i aktualna, a uzyskane rezultaty stanowia cenne uzupetnienie wiedzy
o materiatach i heterostrukturach 2D z punktu widzenia wlasciwosci spintronicznych
i straintronicznych. Chciatbym réwniez podkresli¢ sp6jny charakter przeprowadzonych badar zaréwno
pod wzgledem tematyki jak i uzytych narzedzi teoretycznych. Za osiggnigcie doktoranta nalezy uznaé¢
przeprowadzenie szczegétowej analizy wlasciwosci strukturalnych, energetycznych i elektronowych



epitaksjalnych struktur dwuwymiarowych wytworzonych na powierzchniach pétprzewodnikéw oraz
struktur hybrydowych opartych na materiatach dwuwymiarowych. Nie byloby to mozliwe, gdyby nie
wiedza i do$wiadczenie doktoranta w prowadzeniu obliczen z pierwszych zasad.

Nie mam najmniejszych watpliwosci, ze wyniki uzyskane w trakcie realizacji doktoratu istotnie
poszerzaja nasza wiedze o naturze i wlasciwosciach ukladéw hybrydowych na bazie struktur
dwuwymiarowych. Recenzowana rozprawa spelnia wszystkie zwyczajowe i ustawowe wymagania
stawiane rozprawom doktorskim i z pelnym przekonaniem wnosze o dopuszczenie pana magistra
inzyniera Macieja Szarego do dalszych etapéw przewodu doktorskiego. Mojej oceny nie zmieniajg
niedociagniecia wyszczegdlnione w recenzji. Ponadto, zakres przeprowadzonych badan wraz
z interpretacja uzyskanych wynikéw, a takze pokazny dorobek publikacyjny doktoranta zashuguja na
uznanie i sadze, ze rozprawa ta powinna zosta¢ wyrézniona.

MAW/M

Mariusz Krawiec
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