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Recenzja osiagnie¢ naukowych Mikhaila G. Brika

Pan Mikhail G. Brik uzyskuje tytut magistra (dyplom z wyréznieniem) w 1992 r. na Wydziale
Fizyki Panstwowego Uniwersytetu w Kubaniu, Krasnodar, Rosja, za$ stopien doktora nauk
fizycznych 1995 r. tamze, za prac¢ poswiecona przejsciom niepromienistym w centrach
domieszkowych. W roku 2001 uzyskuje stopien docenta nadany przez Ministerstwo Edukacji

Federacji Rosyjskiej.

W latach 1992-2002 dr Brik pracuje na Wydziale Fizyki Ogo6lnej Panstwowego Uniwersytetu
w Kubaniu, Krasnodar, Rosja, poczawszy od stanowiska mtodszego asystenta a skonczywszy
na stanowisku profesora nadzwyczajnego (Associate professor). Nastepnie w latach 2003-
2007 zatrudniony jest kolejno w Fukui Institute for Fundamental Chemistry, na Uniwersytecie
w Kyoto jako wizytujacy fizyk, oraz na Wydziale Chemii Uniwersytetu Kwansei Gakuin, w
Sanda (Japonia, lata 2005-2007). Poczawszy od roku 2008 pan Brik pracuje w Laboratorium
Spektroskopii Laserowej w Instytucie Fizyki Uniwersytetu w Tartu, Estonia, poczatkowo jako
profesor wizytujacy, a nastepnie jako nadzwyczajny starszy specjalista oraz profesor teorii

badan materialowych.

Dorobek publikacyjny pana Brika jest powazny, i obejmuje 168 pozycji, w tym 3 publikacja
w Phys. Rev. B, 1 praca w J. Am. Chem. Soc., oraz 12 prac w J. Phys. Cond. Mat., a takze 8
rozdzialéw w ksigzkach naukowych. Liczba cytowan opublikowanych prac (w/g Web of
Science, 21.02.2012) wynosi 823, za$ indeks Hirsch’a - 15. Dorobek obejmuje tez 5
skryptéw akademickich (dwa opublikowane po rosyjsku, trzy po angielsku); licza one od 27
do 234 stron. Wicksza czes¢ dorobku uzyskana zostata po doktoracie. Pan Brik nawiazal
szeroka wsp6lprace migdzynarodowa, obejmujaca Estoni¢, Japonig, Polske, Rosj¢ i Rumunig.
Wystapienia konferencyjne obejmuja 115 prezentacji na konferencjach migdzynarodowych, w
tym 2 referaty zaproszone i 18 prezentacji wyglaszanych (oral). W koficu pan Brik wygtosit
14 zaproszonych seminariéw w réznych instytucjach badawczych i uniwersytetach. Od roku

1999 pan Brik uczestniczy! badZ uczestniczy w 8 projektach badawczych, w tym w projekcie



»Ab initio and semi-empirical modeling of optical properties of materials doped with rare-
earth and transition metal ions” finansowanym przez Estoniska Fundacje Nauki, ktorego jest

kierownikiem.

Rozprawe habilitacyjna stanowi cykl 15 publikacji. Pan Brik jest pierwszym autorem 11 z
nich, i jedynym autorem 4 publikacji. Zalaczone o$wiadczenia wspoétautoréw nie
pozostawiajg watpliwosci co do istotnej, przewaznie wiodacej roli doktora Brika. Nalezy tu
zwrécié uwage na fakt, iz wiekszo$¢ wspolautorow to doswiadczalnicy, ktorych wkiad

polegat przede wszystkim na hodowli probek i pomiarach.

Publikacje sa poswiecone jonom 3d i 4f i obejmuja trzy grupy tematyczne, mianowicie

- struktur¢ energetyczng atomoéw metali przej$ciowych w formalizmie pola krystalicznego (5
prac),

- obliczenia ab initio wlasnosci strukturalnych, elektronowych, optycznych i elastycznych
krysztatow czystych i domieszkowanych (9 prac),

- przejscia nieradiacyjne i oddziatywanie elektronowo-wibronowe dla jonéw 3d w krysztalach

(jedna praca o charakterze po czesci przegladowym dotyczaca efektu Jahna-Tellera).

Jony metali przejsciowych i ziem rzadkich stanowia dobrze wyodrgbnione rodziny
pierwiastkéw w obrgbie uktadu okresowego, a to ze wzgledu na czgsciowo zapelnione
powloki d lub f, i wynikajace stad charakterystyczne wlasnosci spinowe. W wigkszosci
wypadkow wiasnosci te wystepuja tez w sytuacji, gdy np. atom metalu przejsciowego
znajduje si¢ w krysztale czy w molekule. Badania prowadzone przez doktora Brika
poswiecone byly w znacznej mierze krysztalom zawierajacym jony metali przejsciowych i
ziem rzadkich. Krysztaly takie najczesciej kojarzone sa z wiasnosciami magnetycznymi
materii. Ten aspekt nie jednak wchodzi w zakres zainteresowan pana Brika, ktory bada
wiasnosci optyczne jonow 3d i 4f, ktore sa wazne zaréwno z punktu widzenia podstawowych
wiasnosci fizycznych jak i szeregu zastosowan. W ukladach analizowanych przez dra Brika
jony te sa badz domieszkami, bedgcymi aktywnymi centrami optycznymi, badZ sa

zasadniczym sktadnikiem rozpatrywanych zwiazkéw chemicznych (np. TiOy).

Na wstepie recenzji nalezy podkreslié, ze fizyka uktadow z jonami o czgSciowo zapelnionych
powlokach d lub f jest bardzo trudna, i nadal daleka od w pelni zadowalajacego opisu

teoretycznego. Ze wzgledu na lokalizacj¢ przestrzenng tych orbitali, wymienne i korelacyjne



oddziatywanie elektron-elektron odgrywa tu =zasadnicza rolg. Charakterystycznymi
przyktadami sg tlenki metali przejsciowych czy uklady cigzkofermionowe (czyli tzw.
materiaty silnie skorelowane). Teoria funkcjonatu gestosci Kohna-Shama jest w tym
przypadku nieadekwatna, a nowe podejscia (np. dynamical mean-field theory), prowadzace

nieraz do spektakularnych sukcesow teorii, sa jeszcze w fazie rozwoju.

W swoich badaniach pan Brik catkowicie pomija owe komplikacje. (Co wigcej, problemy te
nie znajduja swego odbicia w nawet w autoreferacie, gdzie w moim odczuciu nalezato o nich
wspomniec.) Stosuje on dwa klasyczne choé¢ zasadniczo odmienne podejscia. Pierwsze z nich
to podejscie pot-empiryczne, zainicjowane w latach dwudziestych ubieglego stulecia przez
Bethego, rozwijane nastgpnie przez Sugano i Tanabg. Drugim aparatem teoretycznym
stosowanym przez dra Brika sa rachunki typu ab initio oparte o teori¢ funkcjonatu gestoscei.
Prace pana Briksa charakteryzuje tez silny zwiazek z wynikami do$wiadczalnymi. Z tego
powodu zastosowanie podejscia pol-empirycznego, rozumianego jako jednolity schemat
pojeciowy umozliwiajacy systematyzacj¢ danych doswiadczalnych dla duzej liczby
domieszek w wielu zwiazkach o bardzo réznych skiadach chemicznych i wilasnosciach

fizycznych, ma gleboki sens.

Podejscie polempiryczne zastosowane zostalo w pracach [1-6] i [8]. Badanymi uktadami sg
Cr’" w krysztatach typu MgWO, i MgMoO, [1], Cr* i Mn*" w pyrochlorkach Y,Ti,O7 i
Y,Sn,07 [3, 5], oraz kubiczny SrTiO; domieszkowany crt, Mn*" i Fe™ [4]. Uzytymi
metodami obliczeniowymi s model pola krystalicznego i model wymiany tadunku (exchange
charge model), a obliczenia objely poziomy energetyczne celem interpretacji i analizy widm
optycznych w szerokim zakresie energii. Ciekawa jest tu praca [2], w ktorej pokazuje si¢
zwigzek migdzy modelem wymiany ladunku i modelem superpozycji. Problemem
charakteryzujacym modele empiryczne jest duza liczba wolnych parametrow (od 14 do 27, w
zaleznosci od powloki i otoczenia jonu), co powoduje swoisty embarras de richesse,
zwlaszcza jesli obserwuje si¢ jedynie kilka linii emisyjnych czy absorpcyjnych. Jak zauwaza
w tych pracach pan Brik, badania zaleznosci cisnieniowych przejsé optycznych znakomicie
zawezaja dopuszczalne wartosci parametréw, a takze umozliwiaja glebszy wglad w fizyke
jonéw 3d i 4f, np zalezno$¢ rozszczepienia kwintetu orbitali d przez pole krystaliczne od
dtugosci wigzania z najblizszymi sasiadami. W koficu praca [8] to artykut o charakterze pot-
przegladowym, przedstawiajacy systematycznie i w sposob dydaktyczny teori¢ dynamicznego
efektu Jahna-Tellera dla jonow 3d°.



W pracy [6] uzyty jest pakiet Ogasawary i in., a rachunki sa w pelni relatywistyczne, czyli
oparte na rownaniu Diraca. Celem analizy wynikow XANES dla wszystkich jonow metali
przejsciowych 3d w ZnS autor rozpatrzyt kompleks badanego atomu i 4 atoméw S, bedacych
jego najblizszymi sasiadami. W obliczeniach molekularne funkcje falowe konstruuje sig
uwzgledniajac mozliwe kombinacje funkeji atomowych bedace wyznacznikami Slatera.
Otrzymano dosé dobra zgodnos$¢é wynikéw rachunkéw z doswiadczeniem. Model ten zawiera
jednak uproszczenia, ktére powinny byé dokladniej oméwione w pracy, podobnie jak
powinna byé przeprowadzona dyskusja dokladnosci metody. Np. nie oméwiono bledow
wynikajacych z zastapienia peinej struktury pasmowej ZnS przez poziomy energetyczne
czterech atoméw siarki, i mozliwosci tego, ze poziomy 3d metalu sa zdegenerowane z
pasmem, a wigc i silnie rozmyte. Dalej, wydaje si¢ ze zaniedbane jest rozszczepienie
wymienne stanow d, ktore jest rzedu uwzglednionego rozszezepienia kwintetu d przez pole
krystaliczne. W koncu rys. 16 przedstawia wg autora energie stanow 3d, 4s i 4p domieszki w
ZnS, podezas gdy sa to zapewne energie w rozpatrywanym 4-atomowym klastrze siarki, co
nie jest tym samym. Wykonane ta samg metoda w pracy [7] obliczenia te objely tez wszystkie
lantanowce w Cs;NaYClg; przeprowadzono tu analize zaleznosci rozszezepien od odlegtosci

miedzy domieszka a jej 6 najblizszymi sasiadami, ktérymi sa atomy Cl.

Prace [9-15] oparte sg na teorii funkcjonatu gestoscei. Rachunki zostaly przeprowadzone przy
uzyciu pakietu CASTEP z modutu "Materials Studio”. Pakiet ten umozliwia wyliczenie
réwnowagowych statych sieci, modutu $cisliwosci 1 jego pochodnej ci$nieniowej, statych
elastycznych, oraz struktury elektronowej (pasma, gesto$é standéw i wktady poszczegdlnych
atoméw, calkowita gesto$¢ elektronowa itp.), a takze wplyw cisnienia na strukture
krystaliczng i elektronowa. Zanizona teoretyczna przerwa wzbroniona izolatordw jest
poprawiona przez odpowiednie przesunigcie energii pasm przewodnictwa bez zmiany ich

dyspersji.

Pakiet CASTEP zostal zastosowany do paru klas materialow. Pierwsza z nich sa zwiazki
CuX(X=Al,Ga,In)S; i AgGa$S; (prace [9] i [14]). Ta grupa zwiazkéw potréjnych I-III-VI, jest
zblizona do zwiazkéw podwojnych II-VI zarowno jesli chodzi o strukture krytalicznag
(struktura chalkopirytu jest pochodna struktury blendy cynkowej) jak i strukturg¢ pasmowa.
Nalezg do niej materiaty takie jak CulnSe;, wazne w fotowoltaice. W pracy [9] policzono

stala sieci, oraz struktur¢ pasmowa i funkcje dielektryczng siarczkow I-III-VI. Przerwa



wzbroniona zalezy od kationu, i zmienia si¢ od ok. 1.5 do 3.5 eV. Stale elastyczne i modul
$cisliwosci  objetosciowej opublikowano w pracy [14]. Dla AgGaS, obliczone state

materialowe sg inne niz dla zwiazkéw miedzi, co jednak nie zostato zanalizowane w pracy.

Praca [10] po$wigcona jest wlasnosci optycznych i chemicznych pyrochlorkéw Y.B,O7 (B=Ti
i Sn). Przeprowadzona zostala analiza tadunkéw efektywnych na podstawie obliczonych
tadunkéw Mullikena. Autorzy zauwazaja tu, ze liczba elektronéw na Ti jest mniejsza niz na
Sn, skad wyciagaja wniosek o wigkszej jonowosci wigzania Ti-O. Wniosek ten wg mnie nie
jest catkowicie przekonujacy, gdyz Ti nalezy do grupy II, za$ Sn do IV, czyli sila rzeczy
gesto§¢ elektronéw walencyjnych na Sn jest wigksza. (Jonowos¢ wskazuje na transfer

tadunku pomiedzy atomami w krysztale.)

Wilasnos$ei optyczne TiO, czystego i domieszkowanego Sm obliczono w pracy[11].
Rozpatrzone zostaly obie struktury krystaliczne TiO, czyli rutylu i anatazu. TiO jest
materiatem waznym i dobrze juz zbadanym, wigc trudno tu dorzuci¢ co$ nowego. Nowym
wynikiem pracy jest jednak struktura elektronowa jonu Sm, dla ktérego uzyskano dobra
zgodno$é z doswiadczeniem. Orbitale 4f(Sm) indukujg rozszczepione polem krystalicznym
stany w przerwie wzbronionej. Wyniki tej pracy daja dobry opis jonow Sm przez polaczenie
obu metod teoretycznych stosowanych przez dr Brika, czyli metody ab initio i
potempirycznego podejscia w ramach pola krystalicznego. Podobne podejscie zastosowano w

pracy [13], ktora zawiera wyniki obliczen struktury pasmowej YAIO;3 :Ce*" i TiO,.

Struktura pasmowa i state elastyczne 6 azotkow metali przejsciowych obliczone zostaly w
pracy [15]. W ostatnich latach azotki sa przedmiotem badaf m. in. ze wzgledu na unikalne
wlasnosci mechaniczne: na przyktad IrN, ma twardos$¢ poréwnywalng z twardoscia diamentu.
Rozpatrywana w pracy [15] klasa zwiazkéow krystalizuje w strukturze soli kuchennej, i
charakteryzuje ja metaliczna struktura elektronowa. Wyjatkiem jest tu ScN, gdyz obliczona
przerwa skos$na w tym materiale jest bardzo bliska zeru. W zasadzie nalezy oczekiwaé, iz
azotki metali przejSciowych wykazuja niezerowa polaryzacje spinowa elektronéw zwiazang z
czeSciowym obsadzeniem stanéw d. Problem ten jednak nie zostal systematycznie zbadany.
Autorzy pisza, ze jedynie dla CrN polaryzacja spinowa jest istotna. Z drugiej strony rys. 4 z
tej pracy sugeruje, ze gesto$é polaryzacji spinowej jest niezerowa i ma przeciwny znak na
anionach i kationach, czyli pozostale azotki moga by¢ antyferromagnetykami. Obliczony

zostat tez modul Younga, wykazuje on izotropowos¢ dla ScN i TiN, i dosé silng anizotropig



dla pozostatych zwigzkéw. Interesujacy jest CrN, dla ktéorego modut Younga i stata
elastyczna Cy4 sg bliskie zeru, czyli wydaje si¢ on by¢ bliski niestabilnosci strukturalnej; ten

aspekt jednak nie zostal zanalizowany.

Oceniajac catoksztait dorobku nalezy stwierdzi¢, ze pan Brik jest uznanym ekspertem w
dziedzinie spektroskopii krysztatow zawierajacych jony 3d i 4f. Dorobek doktora Brika stoi
na wysokim poziomie naukowym, i dowodzi jego dojrzatodci i samodzielno$ci. Wynika to
jasno z publikacji, nawiazanych wspotprac, dziatalnosci edukacyjnej i grantowej. Publikacje
stanowiace rozpraw¢ habilitacyjna pozostawiaja pewien niedosyt, wynikajacy z
powierzchownej czasem analizy wynikow i glegbszego przedstawienia fizyki badanych
uktadéw. Oceng poszczegblnych prac utrudnia tez brak uwypuklenia nowatorstwa
otrzymanych wynikow. Te krytyczne uwagi nie zmieniaja mojej wysokiej koficowej opinii o
przedstawionej rozprawie. Systematyczne obliczenia waznych parametrow materialowych sa
po prostu wazne. Prace reprezentuja dobre rzemiosto teoretyka, i obejmuja szeroki zakres
uktadow pozwalajacy na calosciowe spojrzenie na wlasciwosci jondw 3d i 4f w krysztatach.
Dowodem jakos$ci prac pana Brika jest w szczegdlnosei ich dobra "cytowalnos$¢", ktora

pokazuje, ze prace te sg przydatne dla spotecznosci.

Podsumowujac, uwazam iz przedstawiony cykl publikacji dra Mikhaila G. Brika z pewno$cig
spelnia ustawowe wymagania stawiane pracy habilitacyjnej. Wnosze¢ wigc do Rady Naukowej

Instytutu Fizyki PAN o nadanie dr Mikhailowi G. Brikowi stopnia doktora habilitowanego.

Teppopd,

Piotr Bogustawski



