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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgr. Ghulama Hussaina

p.t. Investigating the electro-optical properties of 3D superlattices
and 2D materials: A DFT study

Przedstawiona przez Autora rozprawa doktorska powstata w Miedzynarodowym Centrum
Sprzezenia Magnetyzmu i Nadprzewodnictwa z Materig Topologiczng —MagTop w Instytucie
Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie. Promotorem jest dr hab. Carmine Autieri, prof. IF
PAN (Instytut Fizyki PAN w Warszawie), role promotora pomocniczego petni dr Giuseppe Cuono
(Instytut Fizyki PAN w Warszawie). Rozprawa przyjmuje forme zbioru opublikowanych i
powigzanych tematycznie artykutéw naukowych, czym spetnia wymagania okreslone w art. 187
ust. 3 i 4 ustawy z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce®.

Na rozprawe sktadaja sie 4 prace wspétautorskie (tacznie 5-7 autoréw), opublikowane w 2022 r.
w czasopismach z listy Journal Citation Reports (znajdujacych sie réwniez w wykazie o ktérym
mowa w art. 186 ust. 1 ustawy — por. komunikat Ministra Edukacji i Nauki z dnia 1 grudnia 2021
r. w sprawie wykazu czasopism naukowych i recenzowanych materiatéw z konferenciji
miedzynarodowych). Jeden z artykutéw ukazat sie¢ w prestizowym czasopismie Applied Surface
Science (o Impact Factorze réwnym 7,932 za rok 2021), pozostate w Journal of Physics D: Applied
Physics (IF réwny 3,409), Physica E: Low-dimensional Systems and Nanostructures (IF rowny
3,369) oraz Journal of Magnetism and Magnetic Materials (IF réwny 3,097). S3 to czasopisma
o ustalonej renomie w zakresie fizyki fazy skondensowanej — fizyki nanostruktur, uktadow
niskowymiarowych i fizyki powierzchni. Nalezy zatem oceni¢ dobor czasopism jako trafny.

1tj.Dz. U. 22022 ., poz. 574, ze zm.




W kazdej z prac wchodzacych w sktad przedtozonej rozprawy Doktorant jest pierwszym autorem.
Ponadto, na podstawie zatagczonych oswiadczen Doktoranta oraz kazdego ze wspodtautorow (w
tym promotora i promotora pomocniczego), stwierdzi¢ mozna wiodaca role Doktoranta w
przedstawionych pracach.

Przedmiot zainteresowan Autora rozprawy stanowia trzy wyodrebnione grupy nowoczesnych
materiatow: tréjwymiarowe supersieci InAs/InAsoe25Sbo,37s, dwuwymiarowe heterostruktury
MoSizNa/WSi2Na i MoSiaN4/TiSizNa oraz monowarstwowe MoGeSiP2As; i WGeSiP2As; o
charakterze janusowym. Zasadniczym celem przeprowadzonych obliczer jest przewidywanie
wiasciwoéci optycznych z punktu widzenia skonkretyzowanych zastosowan w detektorach
podczerwieni, a co za\tym idzie, szczegdtowa analiza przede wszystkim struktury elektronowej
(skupiona na przerwie energetycznej) oraz wiasciwosci zwigzanych z zespolona, zmiennopolowa
podatnoscia elektryczng. Dla trzeciej z grup badanych struktur badania uzupetnia analiza
wiasciwosci istotnych w spintronice. Same obliczenia Autor wykonat z uzyciem uznanego
narzedzia, jakie stanowi program Vienna Ab initio Simulation Package (VASP), rozwijany od ponad
30 lat. Wybdr 6w nalezy ocenic jako dobrze uzasadniony.

Wspomniane 4 publikacje Autor dosy¢ zrecznie uzupeinit tworzac strukture rozprawy,
poprzedzajac je rozdziatem o charakterze ogdlnego wprowadzenia wyjasniajagcego motywacje
zainteresowania badanymi uktadami oraz rozdziatem poswieconym metodologii badan i
metodom badawczym, a konczac wspdlnymi konkluzjami. Napisana w jezyku angielskim tresc
poprzedzajaca publikacje Doktoranta (ktére zostaty wyodrebnione jako swoiste podrozdziaty w
rozdziale 3 tak skonstruowanej rozprawy) liczy tacznie 24 strony numerowane; osobno wystepuje
takze wykaz literatury powotywanej we wprowadzeniu oraz wykaz zawartych w nim grafik.
Zgodnie z wymogami ustawy, rozprawa opatrzona jest streszczeniem w jezyku polskim oraz
angielskim.

Wstep otwiera krétkie wyjasnienie celu rozprawy i zawartosci sktadajacych sie na nig publikaciji.
W dalszej czesci wstepu Autor wyjasnia podziat zakresu widma podczerwieni, w nawigzaniu do
celu badan. Nastepnie przedstawia bardzo obszernie i interesujgco szczegétowy rys historyczny,
osadzajac swoje badania dotyczace supersieci w bardzo szerokim kontekscie prac dotyczacych
detekcji promieniowania podczerwonego. Czyni to skupiajac uwage na ewolucji samych
detektorow i konkretnych rozwigzan technicznych w powigzaniu z rozwojem wiedzy
o materiatach pétprzewodnikowych odpowiednich do takich zastosowan i uwypuklajac aspekty
aplikacyjne oraz cechy uiytkowe poszczegdlnych rozwigzarn materiatowych. Jako jedna
z alternatyw dla HgCdTe, stanowigcego swoisty kamienn milowy w dziedzinie detekcji
podczerwieni [por. np. A. Rogalski, Rep. Prog. Phys. 68 (2005) 22671, wskazuje wiasnie supersieci
InAs/GalinSb.

Kolejny etap wstepu prezentuje potencjat zastosowan przejawiany przez rozmaite klasy
materiatéw dwuwymiarowych, takie jak dichalkogenki metali przejsciowych, dyskutujac dalej




uktady bardziej skomplikowane - hybrydowe materiaty dwuwymiarowe oraz materiaty w postaci
monowarstw janusowych, wspominajac ostatnie osiagnigcia w zakresie ich syntezy. Tutaj opis
i dyskusja rys. 1.4. mogtyby zosta¢ uzupetnione o stwierdzenie, ze przedstawiono monowarstwy
typu 2H [brak tez odniesienia w tekscie do panelu (a) tego rysunku]. Rozdziat wstepny zamyka
zapowiedz tresci kolejnych czesci pracy.

Rozdziat drugi Autor poswieca na omodwienie formalizmu teoretycznego i metodologii
przeprowadzonych obliczen. Jego poczatek stanowi prezentacja ogélnego problemu w fizyce ciata
statego — zagadnienia uktadu wieloelektronowego opisanego hamiltonianem uwzgledniajagcym
elektrony i jadra atomdw, oraz wyjasnienie naturalnego w tym kontekscie przyblizenia Borna-
Oppenheimera. Dalszé rozwazania prowadza do sformufowania podejscia Hartree-Focka i,
ogéblnie, stuizg dyskusji redukcji opisu wieloczastkowego do opisu jednoczastkowego w
efektywnym potencjale. Dyskutujac wzér 2.7 mozna by poda¢, dla lepszej przejrzystosci, petng
forme wyznacznika Slatera; w kontekscie nastgpujacego po wzorze zdania nie jest w petni jasne,
jak przej$é od orbitali jednoelektronowych do funkcji falowej stanu podstawowego. Autor nie
wyjasnia réwniez znaczenia wspétczynnikéw C w réwnaniu 2.9 czy symboli n w réwnaniu 2.10;
nie zawsze jasne s odniesienia do ¢i oraz ¢i..n (por. rownanie 2.10 w kontekscie poprzedzajgcego
je zdania). Opisana czeéé stanowi wprowadzenie do dyskusji wiasciwej metody funkcjonatow
gestosci, w oparciu o fundamentalne wyniki uzyskane przez Kohna, Hohenberga i Shama. Autor
zarysowuje réwnania Kohna-Shama, a nastepnie dyskutuje podejscia do wyznaczenia funkcjonatu
korelacyjno-wymiennego wystepujacego w owych réwnaniach. Sg to: przyblizenie lokalnej
gestoéci oraz uogdlnione przyblizenie gradientowe (gdzie wspomniano o implementacjach
w ramach przyblizenia Perdewa-Burke’a-Ernzerhofa czy Perdewa-Wanga) oraz o innego rodzaju
(hybrydowych) sformutowaniach potencjatu korelacyjno-wymiennego. W tym kontekscie nasuwa
mi sie uwaga, ze w petni zasadne bytoby podanie w tym miejscu formy potencjatu Beckego-
Johnson uzywanego przez Autora w opublikowanych obliczeniach (praca 1). Podobnie, mozna by
rozszerzy¢ rozdziat o podanie postaci uzywanego funkcjonatu hybrydowego HSEO6 (Heyda-
Scuserii-Ernzerhofa) oraz o samo wyjasnienie skrétu HSE (praca 2,3). Kolejna cze$¢ rozdziatu
metodologicznego opisuje przyblizenie fal ptaskich i konieczne w jego ramach parametry obciecia,
a nastepnie motywacje wprowadzenia pseudopotencjatu i jego konstrukcji w ramach koncepcji
projector augmented wave (PAW). Omdwiona partia rozdzialu wyjasnia zatem, zazwyczaj
z nalezytym poziomem szczegdtowosci, formalizm teoretyczny stanowiacy uniwersalng podstawe
wykonanych obliczer, wraz z dyskusja niezbednych zatozen upraszczajacych, co czyni Autora
$wiadomym uzytkownikiem wybranego narzedzia obliczeniowego. W $wietle zawartosci
publikacji tworzacych rozprawe, obejmujacych takie niekiedy wyznaczanie zaleznosci
dyspersyjnej dla fononéw i pewne oparte na niej dalsze obliczenia termodynamiczne, cenne
bytoby jednak uzupetnienie tego rozdzialu metodologicznego o wyjasnienie zagadnien
zwiagzanych z obliczeniami dla fononéw dokonywanymi na bazie DFT (w oparciu o pakiet
PHONOPY).




Rozdziat trzeci grupuje 4 publikacje Autora, wyrdinione formalnie jako podrozdziaty
i poprzedzone wspélnym krétkim omdéwieniem kluczowych wynikéw; kazda z prac rowniez
zaopatrzono w osobne, zwiezte wprowadzenie. Oceniam pozytywnie taka strukturg, jako stuzaca
spéjnosci i utatwiajaca lekture catosci rozprawy doktorskie;.

Pierwsza z publikacji Autora (w Journal of Physics D: Applied Physics) po$wiecona jest prezentacji
i dyskusji wynikéw obliczen wtasnosci supersieci trojwymiarowych InAs/InAso,e255bo,375
o orientacji (001), sktadajacych sie w kierunku wzrostu z 26 komorek elementarnych InAs i 8
komérek elementarnych In(As,Sb). Po wstepie przedyskutowany zostaje wybdr szczegétowych
metod obliczeniowych, np. kwestia uwzglednienia oddziatywania spin-orbita, a takie kwestia
wyboru potencjatu korelacyjno-wymiennego. Omawiajac wyniki dla supersieci tréjwymiarowych,
mozna by wspomnie¢ o procedurze relaksacji potozeri atomoéw dla badanego duzego uktadu —
mysle, ze warto to oméwié podczas obrony. Jako punkt odniesienia Autor przeprowadzit najpierw
obliczenia dla materiatu masywnego InAs oraz InSb, dyskutujac wartos¢ przerwy energetycznej
i strukture pasmowa, a takze witasnosci optyczne, co stanowi zawartos¢ pierwszych dwoch
podjednostek podziatu opublikowanej pracy. W szczegdlnosci, zostaly wyznaczone masy
efektywne nosnikéw elektronowych i dziurowych dla poszczegdlnych pasm wzdtuz réznych
kierunkéw w przestrzeni wektora falowego, poréwnane z wynikami literaturowymi o charakterze
teoretycznym i eksperymentalnym. W kontekscie omawianej publikacji, warto, aby Doktorant
wyjasnit podczas obrony cechy supersieci lll rodzaju tam wspomnianej-(w analogii do wyjaénienia
cech supersieci Il rodzaju w rozdziale 1.1).

Kolejna czeéé pierwszej publikacji rozpoczyna oméwienie wiasciwych wynikéw dla supersieci, przy
czym wzieto pod uwage struktury o trzech statych sieci: czystego InAs, czystego InSb oraz czystego
GaSb w temperaturze 300 K, co prowadzi do naprezen w uzyskanej supersieci. Nalezy zaznaczyc,
7e rozwazany ukfad zawierat wiele atomdw, stanowiac spore wyzwanie obliczeniowe. Ponownie
wyznaczono strukture pasmowa, w tym anizotropowe masy efektywne nosnikow, stwierdzajac
kluczowy wptyw wartosci statej sieci w ptaszczyznie na wartosci tych mas i przerwy energetyczne;j.
Przewidziano réwniez uformowanie dwdch pasm ciezkodziurowych, w przeciwieristwie do
sytuacji w materiale litym, a takze stwierdzono wystepowanie innych réinic w stosunku do
materiatu litego (wynikajacych przede wszystkim z wyraznie zaznaczonej anizotropii uktadu),
w tym roinego stopnia lokalizacji dziur i elektronow. Dalsza czes$¢ stuzy szerokiemu opisaniu
rezultatow dotyczacych wiasciwosci optycznych — wynikajacych z zespolonej przenikalnosci
elektrycznej, ktéra w badanym uktadzie réwniez wykazuje wyrazng anizotropie (cze$¢ wykresow
w suplemencie). Jedng z cech supersieci jest podwyzszony w stosunku do materiatu litego
jednorodnego wspétczynnik absorpcji. Zakoriczenie zawiera interesujace oméwienie czynnikow,
ktérych uwzglednienie mogtoby poprawic jakos¢ uzyskanych przewidywan (np. mozliwosci uzycia
réwnania Bethego-Salpetera), oraz fizycznoéci pewnych zatozen, takich jak jednorodnos¢
naprezen, co $wiadczy dobrze o krytycznym stosunku Autora do wynikéw. Jest tam rowniez
zawarta dyskusja dalszych wyzwan obliczeniowych. Opublikowane materiaty dodatkowe




zawierajg cenne wyjasnienia metodologiczne (w kontekscie przeprowadzenia przez Autora
obliczert wtasciwosci optycznych, opartych na zespolonej przenikalnosci elektrycznej, wyjasniony
zostat sposéb obliczania tej wielkosci w oparciu o wyniki DFT oraz dalsze definicje odpowiednich
dyskutowanych parametréw optycznych). Oprocz tego, suplement prezentuje réwniez procedurg
doboru wspétczynnika cV® w potencjale Beckego-Johnson. Stwierdzony wplyw naprezer na
wtasciwosci supersieci otwiera droge do inzynierii wtasnosci z punktu widzenia detekcji dalekiej
podczerwieni.

Temat kolejnej z publikacji Doktoranta (w Applied Surface Science) dotyczy badan wtasciwosci
uktadéw o charakterzé dwuwymiarowym, zbudowanych z monowarstw materiatéw o ogélnym
wzorze MA2Zs, gdzie M jest metalem przejsciowym, A pierwiastkiem grupy IV, a Z pierwiastkiem
grupy V. W pracy badano heterostruktury o utozeniu lateralnym i pionowym MoSi2Na/WSi2N4
i MoSi2N4/TiSi2Na. Wstepny etap stanowito okreslenie stabilnosci monowarstw MoSi2Na, WSizN4
i TiSi2N4, przez ich relaksacje strukturalna, a nastepnie obliczenie energii kohezji oraz wyznaczenie
struktury fononowej. W kazdym z przypadkdw potwierdzono stabilnos¢ analizowanych struktur.
Taka sama stabilno$¢ potwierdzono dla heterostruktur MoSizNa/WSizNa oraz MoSi2Na/TiSizNa.
Analiza struktury elektronowej zawiera dyskusje gestosci stanéw wraz z wktadem od
poszczegblnych pierwiastkbw oraz samej struktury pasmowej. Przerwa energetyczna
heterostruktur MoSizNa/WSi2Ns odpowiada energii fotonéw podczerwieni, podczas gdy dla
MoSiNa4/TiSi2N4 lezy ona w zakresie swiatta widzialnego; odpowiednie przerwy dla monowarstw
odpowiadaja réowniez $wiattu widzialnemu. Dla heterostruktur porownano wyniki uzyskane przy
wykorzystaniu potencjatu PBE oraz hybrydowego HSE (Heyd-Scuseria-Ernzerhof). Obliczono
réwniez typowe, wczesniej dyskutowane wiasciwosci optyczne, przede wszystkim dla tej
struktury, ktéra wykazuje potencjat zastosowari w detekcji podczerwieni. Przedstawione wyniki
uzupetnia obliczenie energii swobodnej Helmholtza, entropii i ciepta wiasciwego przy statej
objetosci. W konteksécie zawartosci tej publikacji, przydatne bytoby uzupetnienie rozdziatu 2
o omdwienie zagadnief obliczen fononowych opartych na formalizmie DFT oraz przyblizer
uzytych w modelowaniu energii swobodnej Helmholtza, entropii i ciepta wtasciwego.

Osobna publikacje (w Physica E: Low-dimensional Systems and Nanostructures) Autor poswigcit
heterostrukturze MoSi:Ns/WSi:Ns (oraz, w nieco mniejszym stopniu, MoSi2N4/TiSi2Na)
o charakterze lateralnym; badania dotycza tu wptywu naprezen dwuosiowych na strukture
pasmowg i wtaéciwosci optyczne, wskazujac droge modyfikacji wspomnianych cech materiatéw
przez dobér naprezer (np. dobor podtoza do hodowli). W szczegdlnosci, naprezenie rozciggajace
zmniejsza warto$¢ przerwy energetycznej, natomiast naprezenie Sciskajace najpierw wartosc tej
przerwy zwieksza, a potem powoduje przede wszystkim zmiane jej charakteru ze skosnego na
prosty. Jest to zwigzane z ze zmiang wkiadu poszczegélnych orbitali do stanéw na szczycie pasma
walencyjnego. Podobng w charakterze analize przeprowadzit Autor dla MoSi2N4/TiSi2Na4 (tutaj
jedynie HSE odtwarza sko$ng przerweg energetyczna; ciekawe jest, ze dla obliczet wykonanych
z uzyciem potencjatu hybrydowego przerwa energetyczna moze sie zamykac dla odpowiednio




silnego naprezenia $ciskajacego). Witasciwosci optyczne badanych struktur réwniez s3
modyfikowalne naprezeniem dwuosiowym. Przeprowadzone obliczenia wskazujg na istotnos¢
uwzgledniania oddziatywania spin-orbita dla wiarygodnego przewidywania struktury
elektronowej. W kontekicie przeprowadzonych obliczerr, dyskutowana jest kwestia
nieréwnowaznosci punktéw punktéw K1/K2 i M1/M2 dla supersieci — tu ciekawe bytoby
przedyskutowanie schematu wyja$niajacego postac tej strefy w przestrzeni wektora falowego.

Monowarstwowe materialy janusowe stanowig wysoce obiecujaca klase materiatow
niskowymiarowych i przedmiot intensywnego zainteresowania badaczy, co potwierdza m.in.
obfito$¢ prac przegladowych opublikowanych w ostatnich latach na ten temat, skupionych przede
wszystkim na strukturach typu MXY [W.-J. Yin i in., Mater. Adv. 2 (2021) 7543; L. Zhang i in., J.
Appl. Phys. 131 (2022) 230902; X. Tang, L. Kou, Phys. Stat. Sol. B 259 (2022) 2100562; R. Li, Y.
Cheng, W. Huang, Small 14 (2018) 1802091]. Kontynuujac zainteresowanie materiatami
dwuwymiarowymi, Doktorant przeprowadzit obliczenia dla struktur janusowych typu
MGeSiP,As,, gdzie M oznacza Mo lub W, ktérych wyniki przedstawit w czwartej z publikacji (w
Journal of Magnetism and Magnetic Materials). Tutaj réwniez przedmiotem zainteresowania
stata sie struktura fononowa i stabilno$é termodynamiczna, a takze praca wyjscia i jej réznica
pomiedzy obiema ptaszczyznami terminujagcymi warstwe (jako ze w badanych strukturach
pojawia sie elektryczny moment dipolowy prostopadty do ptaszczyzny). Najbardziej interesujace
sg tu jednak obliczenia struktury elektronowej. W zwiagzku ze ztamaniem symetrii inwersji (grupa
symetrii dla badanych struktur janusowych to Ca), w badanych strukturach mozliwe jest
pojawienie sie oddziatywania spin-orbita typu Rashby. W publikacji przedyskutowano wktad
konkretnych orbitali atoméw poszczegéinych pierwiastkow do struktury pasmowej oraz
wyekstrahowano parametry rozszczepienia pasma walencyjnego i przewodnictwa, jak réwniez
oddziatywania spin-orbita typu Rashby w punkcie K (obecne tylko w strukturach janusowych). Co
wiecej, wykreélono orientacje spinu w ptaszczyinie k—ky w catej pierwszej strefie Brillouina,
stwierdzajac wystepowanie intersujgcych struktur chiralnych, a takze przeanalizowano kontury
statej energii dla pasm walencyjnych w poblizu punktu I, dyskutujac wyniki w kontekscie symetrii.
Uzyskane rezultaty wykazuja potencjat zastosowan w ramach spintroniki oraz dolinotroniki.
Ciekawym rozszerzeniem przeprowadzonych prac mogtoby by¢ zbadanie wplywu pola
elektrycznego przylozonego prostopadle do ptaszczyzny, jak réwniez modelowanie struktur
pasmowych efektywnymi hamiltonianami typu ciasnego wigzania. W badaniach uzupetniajacych
stwierdzono niestabilno$¢ dynamiczng monowarstw MoSnSiP>Asz oraz MoPbSiP2As,. Tak jak we
wczesniejszych pracach, réwniez i w tej pracy Autor okreslit wtasciwosci optyczne dla badanych

materiatow.

Rozprawe zamykaja lapidarne konkluzje, zbierajace i rekapitulujace podstawowe wyniki uzyskane

w 4 omowionych pracach.




Wykaz literatury powolywanej we wprowadzeniu liczy 148 pozycji. Z obowiazku recenzenta
zauwazam usterki dotyczace uzycia dolnych indekséw w pisowni tytutéw cytowanych prac oraz
uzycia wielkiej litery w tytutach czasopism, a takze niekompletne dane (historycznej) pozycji 9 czy
pozycji 44.

Oceniam, ze cato$¢ wprowadzenia oraz uzupetnien zawartych przed poszczeg6lnymi publikacjami
kompetentnie prezentuje tto i motywacje podjetych badan, uzasadnia ich znaczenie dla fizyki
materiatléw i potencjat aplikacyjny, a wreszcie informuje o konkretnych ukfadach, dla ktérych
przeprowadzono obliczenia przewidujace ich wtasciwosci.

W kontekécie lektury rozprawy nasuwajg sie pewne pytania i uwagi (zasadniczo juz
zasygnalizowane wczes$niej w tresci recenzji), ktére przedstawiam i rozszerzam ponizej.

Chciatbym, aby Doktorant w czasie obrony przedstawit posta¢ oryginalnego potencjatu
zaproponowanego przez Beckego i Johnson (BJ) [A. D. Becke, E. R. Johnson, J. Chem. Phys. 124
(2006) 221101] oraz istote jego modyfikacji (MBJ) dokonanej w pracy F. Tran. P Blaha. Phys. Rev.
Lett. 102 (2009) 226401. Pozwolitoby to réwniez wyjasni¢ istote parametru cM® uzywanego w

rozprawie.

Odnoszac sie do efektywnosci potencjatu MBJ w modelowaniu wartosci przerwy energetycznej w
potprzewodnikach, Doktorant mégtby réwniez powotac prace D. Koller, F. Tran, P. Blaha, Phys.
Rev. B 83 (2011) 195134 poswiecong analizie stosowalnosci wspomnianego potencjatu do
roznych klas ciat statych oraz fizycznego podtoza stwierdzonych wad i zalet metody, jak rowniez
prace }. Camargo-Martinez, R. Baquero, Phys. Rev. B 86 (2012) 195106. Nowsza praca na
analogiczny temat to: H. Abu-Farsakh, A. Qteish, Comput. Mater. Sci. 208 (2022) 111324.
Chciatbym, aby Doktorant krétko oméwit wspomniane zagadnienia stosowalnosci podczas obrony
rozprawy. Zagadnienie stosowalnosci MBJ do uktadéw niejednorodnych podnosi praca T. Rauch,
M. A. L. Marques, S. Botti, J. Chem. Theory Comput. 16 (2020) 2654.

Proponowatbym, aby Doktorant wyjasnit podczas obrony cechy supersieci Il rodzaju tam
wspomnianej (w analogii do wyja$nienia supersieci Il rodzaju w rozdziale 1.1). Chciatbym takze,
aby Doktorant przedstawit schematyczny rysunek pierwszej strefy Brillouina dla supersieci
MoSi2Na/WSizN4, gdzie odnosny schemat miatby szczegélne znaczenie, wyjasniajac kwestig
nieréwnowaznoséci punktéw K1/K2 i M1/M2.

Odnoszac sie do wynikéw drugiej z publikacji, sugerowatbym, aby Doktorant wyjasnit, na czym
polega przyblizenie kwaziharmoniczne wykorzystywane w pakiecie PHONOPY, pozwalajace
oblicza¢ takie wielkoéci termodynamiczne jak ciepto wiasciwe czy entropia dla ciat statych.

W konteksécie interesujacych obliczen dotyczacych sprzezenia spin-orbita w strukturach
janusowych, nasuwa mi sie pytanie, czy w przebadanych strukturach mozna by sig spodziewac




anizotropii wspétczynnika Rashby —innej jego wartosci dla kierunku I'-K i ['-M (tak, jak to zostato
przewidziane dla PtSSe, PtSTe i PtSeTe w pracy P. A. L. Sino i in., Nanoscale Adv. 3 (2021) 6608)?

Autor, tworzac rozprawe, nie ustrzegt sie rowniez pomytek o charakterze czysto edytorskim, ktére
wymienie z obowigzku recenzenta. Wystepuja tez niekiedy niekompletne czy niezrecznie
sformutowane zdania. Przyktadowo, we wzorze 2.12 brakuje wektora bra. Niekiedy wystepuja
$redniki zamiast dwukropkéw (por s. 22). Na s. 8 niezrecznie brzmi zdanie ,the d electrons varies
from zero to six” (brzmiatoby lepiej stwierdzenie ,number of d electrons”); na s. 16 niezrgcznie
brzmi ,wave of functions”. Na s. 12 stwierdzenie dotyczagca MA»Zs bytoby bardziej klarowne,
gdyby uzyte zostato ,IV/V group element”. Zdarzaja sie tez pomytki jezykowe zwigzane z
niespbjnoscia uzycia liczby pojedynczej i mnogiej w zdaniu (np. na s. 24). Jezyk, ktérym napisano
rozprawe, oceniam ogolnie jako czytelny i stuzacy sprawnemu komunikowaniu tresci.

Przedstawione uwagi krytyczne nie umniejszaja mojej pozytywnej oceny merytorycznej

recenzowanej rozprawy doktorskiej.

Autor rozprawy zademonstrowat umiejetnos¢ kompetentnego uzywania wtasciwie wybranego
narzedzia obliczeniowego do przewidywania struktury elektronowej i wynikajacych z niej
wilasciwosci optycznych w zakresie $wiatta widzialnego i podczerwieni dla szeregu supersieci
trojwymiarowych oraz dla interesujacych materiatéw dwuwymiarowych. Uzyskane wyniki s
oryginalne i wartoiciowe, wnoszagc wktad do poznania fizyki nowoczesnych materiatéw
po6tprzewodnikowych, w tym zwtaszcza wykazujacych potencjat zastosowan zaréwno w zakresie
optoelektroniki, jak i spintroniki i obszaréw jej pokrewnych. Przedyskutowany w rozprawie
obszerny materiat obliczeniowy $wiadczy o umiejetnosci prowadzenia przez Autora pracy
naukowej w zakresie teorii fazy skondensowanej. Autor przekonujgco uzasadnit dobor tematyki
badawczej, osadzajac ja w kontekscie obecnego stanu wiedzy oraz dobrat wtasciwe narzedzia i
metody badawcze aby 0siggnac postawione w rozprawie cele.

Prace stanowigce rozprawe doktorska uzyskaty do chwili obecnej 25 cytowan (wg. bazy Scopus),
co stanowi dobry wynik, uwzgledniajac ich opublikowanie w 2022 r.

Dorobek publikacyjny Doktoranta, oprocz 4 pozycji wchodzacych w sktad rozprawy doktorskiej,
obejmuje takie inne prace. Jedna z najnowszych publikacji Doktoranta, przygotowanych w
ramach pracy w biezacym zespole i dotyczacych materiatéw topologicznych, ,Fast electrically
switchable large gap quantum spin Hall states in MGe;Z4”, dostepna jest w formie preprintu
(https://doi.org/10.48550/arXiv.2211.06443). Inna praca dotyczaca tej tematyki, ,Correlation-
Driven Topological Transition in Janus Two-Dimensional Vanadates”, ukazata si¢ w tym roku w
czasopi$mie Materials, a Doktorant jest jej pierwszym autorem. Kolejna praca, , Topological Phase
Diagram of PbixSnsSeiyTe, Quaternary Compound”, ukazata si¢ w Acta Physica Polonica A.




Dodatkowo Doktorant jest wspétautorem pracy ,Anisotropic phonon dispersion and
optoelectronic properties of few-layer HfS,”, ktéra ukazata si¢ w biezgcym roku w prestizowym
Journal of Materials Chemistry C o Impact Factorze przekraczajacym 8. Oprécz tego dorobek
naukowy Kandydata wykazany w Google Scholar (https://scholar.google.com.pi/citations?
hl=pl&user=nVD6_7YAAAAJ) obejmuje jeszcze inne prace z wczesniejszego okresu aktywnosci
naukowej, dotyczace zagadnien spintroniki czy badan chalkogenkdow metali przejsciowych, w
czasopismach takich jak Journal of Magnetism and Magnetic Materials, RSC Advances, Journal of
Materials Chemistry C, Solid State Communcations, Microelectronic Engineering, Superlattices
and Mlicrostructures oraz Microelectronic Engineering, w ktorych Doktorant jest wymieniany na
dalszych miejscach na licie autoréw; w tym np. prace przegladowe ,Recent advancements in 2D-
materials interface based magnetic junctions for spintronics” w Journal of Magnetism and
Magnetic Materials (25 cytowan), , A review on Raman finger prints of doping and strain effect in
TMDCs” w Microelectronic Engineering (43 cytowania) oraz ,,Chemical doping of transition metal
dichalcogenides (TMDCs) based field effect transistors: A review” w Superlattices and

Microstructures (26 cytowan).

Ogéliny dorobek naukowy Doktoranta mozna zatem oceni¢ bardzo dobrze.

Wyniki uzyskane przez Doktoranta, zaréwno w zakresie tematyki przedstawionej rozprawy jak i
innych obszaréw badawczych (powigzanych z nanodrutami oraz materiatami topologicznymi)
stanowity przedmiot prezentacji konferencyjnych - posteréw na Miedzynarodowej Szkole i
Konferencji Fizyki Pétprzewodnikéw ,Jaszowiec 2021” i "Jaszowiec 2022" oraz posteru podczas
APS March Meeting 2023, jak réowniez referatu ustnego na konferencji Nano-Pak 2021
"International E-conference on Emerging Trends and Innovations in Nanotechnology” (on-line) w

Pakistanie.

Podsumowujac, jednoznacznie stwierdzam, ie przedstawiona przez Pana mgr. Ghulama
Hussaina rozprawa p.t. Investigating the electro-optical properties of 3D superlattices and 2D
materials: A DFT study stanowi oryginalne rozwigzanie problemu naukowego. Rozprawa ta
prezentuje ogdlng wiedze teoretyczng kandydata w dyscyplinie nauki fizyczne oraz dowodzi
umiejetnosci samodzielnego prowadzenia przez Niego pracy naukowej w tym zakresie. Spetnia
zatem wszystkie wymagania stawiane przez ustawe z dn. 18 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie

wyiszym i nauce (okreslone przez art. 187 ustawy). Wnosze zatem do Komisji Doktorskiej

powotanej przez Rade Naukowa Instytutu Fizyki PAN o dopuszczenie Pana mgr. Ghulama

Hussaina do dalszych etapéw postepowania w sprawie nadania stopnia doktora, w tym do
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obrony rozprawy doktorskiej.




