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Rozprawa habilitacyjna dr Mikhaila Brika sklada si¢ z dwu podstawowych do czesci. Czesé
pierwsza podsumowuje dane typu parametréw naukowych , a druga sktada si¢ z 15-tu
oryginalnych publikacji.

Zaczng od danych naukowo-parametrycznych zamieszczonych w Autoreferacie. Kandydat
skoficzyt studia fizyki, i obronit doktorat (1995) na Uniwersytecie w Kubaniu. W latach 2001
— 2009 przebywal na stazach na Uczelniach w Erytrei, Izraelu, Japonii, w Instytucie Fizyki
Uniwersytetu w Tartu, Estonia, gdzie zatrudniony jest do chwili obecnej.

Jest Autorem okoto 190 publikacji naukowych, w tym wymienia 26 w bardzo dobrych
czasopismach naukowych. Jest autorem o$miu rozdziatéw w ksiazkach naukowych. W/g Web
od Science posiada 823 cytaty. Jego indeks Hirsch’a=15. Az 115 razy prezentowat sie na
konferencjach migdzynarodowych, wyglaszajac 20 referatéw (oral), oraz dwa zaproszone.
Wyglosit 14 zaproszonych seminariow i napisat 5 skryptéw akademickich. Uczestniczyt w 8-
miu projektach naukowych. Przeczytane O$wiadczenia Wspotautoréw potwierdzaja istotny

wkiad kandydata w artykutach przedstawionych w rozprawie.

Kandydat prowadzit réwniez dziatalno$¢ dydaktyczng. Wyktadat mechanike klasyczna i
stosowana, wprowadzenie do teorii kwantowej atomdw i czasteczek, teorii widm atomowych.

Przygotowal dwa skrypty dla studentéw.

W rozprawie habilitacyjnej umieszczono kilka zagadnien, w tym energetyczna analize
struktur pasmowych krysztalow zawierajacych atomy metali przejsciowych, wiasnosci
optyczne i oddziatywania elektronowo-wibronowe, wreszcie obliczenia ab initio wasnosci
strukturalnych, elektronowych, optycznych i elastycznych dla krysztalow czystych i

domieszkowanych.



Bardziej szczegélowo oméwig zawarto$é prac Epowstalych gtéwnie dzieki zastosowaniu
nowoczesnych metod rachunkéw ab initio i dostarczajacych danych tak doktadnych, ze
mozliwe jest otrzymanie zgodnosci z podobnymi pomiarami. Beda to publikacje [9] — [15]
listy publikacji wlaczonej do rozprawy habilitacyjnej. Wykonane i opublikowane obliczenia
bazuja na programie CASTEP bedacego czgscia Material Studio 4.0. Program Castep
wymaga zbudowania przyblizonej superkomorki badanego wycinka krysztaty z nalozonymi
periodycznymi warunkami brzegowymi, i zastosowania teorii DFT do otrzymania rozwigzan
w postaci zoptymalizowanej superkomorki, staly sprezystych, elektronowej struktury
pasmowej. Nieco wigkszym nakladem pracy mozna otrzyma¢ informacje o wlasnosciach
magnetycznych krysztatu, oraz zmianach spowodowanych natozeniem cisnienia

hydrostatycznego. Oto szczegoty:

W publikacji [9] policzono struktury elektronowe czterech chalkopirytéw CuXS2 (X=Al.,
Ga, In) oraz AgGaS2. Materialy te majq zastosowanie w optyce nieliniowej, bateriach
stonecznych i podobnych urzadzeniach optoelektronicznych. Aby otrzymaé poprawna
przerwe energetyczna uzyto tak zwanego ,,scissor” operatora. Jest to parametr pozwalajacy
wyregulowaé szeroko$¢ przerwy. Otrzymane struktury elektronowe udato si¢ rozdzielié na
pasma pochodzace od orbitali sktadowych atoméw. Nastepny wyliczony parametr to funkcje
dielektryczne i indeksy odbicia badanych krysztaléw. Publikacja [14] dotyczy tych samych
chalkopirytéw, wyliczono jednak state elastyczne, moduly sprezystosci i objetos¢ whasciwa.

Dwie ostatnie wielkosci byly wyznaczone w funkcji wysokich ci$nien.

Praca [10] zajmuje sic dwoma materiatami: Y2Sn207, oraz Y2Ti207. Oba materiaty
krystalizuja w strukturze opisanej grupa przestrzenna Fd-3m, Z=8. Otrzymane w rachunkach
state sieci dobrze zgadzaja si¢ z warto$ciami zmierzonymi. Struktury pasmowe posiadaja.
przerw¢ energetyczng i wykorzystane zostaty do wyliczenia widma absorpcji oraz
rzeczywistej 1 urojonej czesci stalej dielektrycznej. Obliczenia pod ci$nieniem uzupehity
wyniki o ci$nieniowe zalezno$ci dugosci wiazaf, statych sieci, objetosci whasciwej i przerwy

energetycznej.

Podobne ab initio obliczenia [11] zostaly wykonane dla czystych TiO2 w strukturach anatazu
i rutylu, i w tych samych krysztatach dotowanych domieszkami Sm3+. Samar zastgpuje Ti.
Wyliczono state sieci, elektronowe struktury pasmowe z podziatem na podpasma, widma

adsorpcyjne, rzeczywista i urojong sktadows elektronowej statej dielektrycznej. Widma



absorpcyjne czystych krysztaléw zgadzaja si¢ z widmami zmierzonymi. Jony Sm3+
wprowadzaja dodatkowe stany energetyczne usadowione w przerwie energetycznej i

prowadza do dodatkowych pikéw na krawedzi wyliczonego widma absorpcji.

W nastgpnej publikacji [12] zmierzono widmo absorpcji krysztatu YAI3(BO3)4 (YAB)
domieszkowanego Cr3+. Materiat ten jest interesujacy dla konstrukcji diod emitujacych
$wiatto (LED), gdyz wykazuje fluorescencje od czerwieni od podczerwonego zakresu. Jednak
glowna czes¢ pracy referuje obliczenia ab initio elektronowej struktury pasmowej dla
czystego i domieszkowanego krysztatu. Pierwszym wynikiem jest struktura pasmowa YAB,
na ktorym wida¢ przerwe energetyczng 5.471 eV, bliska wartosci zmierzonej 5.7 eV. Plaski
ksztalt pasm walencyjnych w funkcji wektora falowego wskazuje na wyjatkowo duza mase
efektywna i niskgq mobilnosé nosnikéw tadunku. Wprowadzenie jednego atomu Cr3+ w
miejsce Al.3+ spowodowato nieznacznag deformacj¢ komorki elementarnej z heksagonalne;
do tréjskosnej. W tej komorce wyliczono dwa obszary stanéw lokalnych jonu Cr3+, ki6re
lokujg si¢ w przerwie energetycznej. Pochodzg one odpowiednio ze stanoéw E, i Ty, jonu Cr.
To widmo pozwolito wyliczy¢é widmo adsorpcji i por6wnaé je z widmem zmierzonym.
Obserwowane niewielkie piki tego widma udaje si¢ skorelowaé ze stanami elektronowymi

jonu Cr3+.

Wykonano réwniez rachunki [13] dla YAIO3 domieszkowanego ziemia rzadka Ce3+
zastepujacego Y3+. Krysztal YAlO3jest stosowany w scyntylatorach. Charakteryzuje si¢
ogromng przerwa energetyczng 8.8 eV. Taka przerwa daje duze pole dla zastosowan réznych
wariantow dotowania. Krysztat YAIO3 opisany jest grupa przestrzenng Pnma. Obliczona
struktura pasmowa pokazata, ktére poziomy atomy daja wkiad do otrzymanych pozioméw
energetycznych. Rachunki pokazaly, ze poziomy 4f jonu Ce3+ sa umieszczone w gornej
polowie przerwy energetycznej. Dla tej struktury pasmowej mozna byto wyliczy¢ widmo

absorpcyjne, ktore zawiera §lady niezerowego natezenia pochodzacego od pozioméw jonu
Ce3+.

Ostatni artykul [15] nie rozwaza whasnosci potprzewodnikdw, ale metali posiadajacych duze
wartosci stalych elastycznych i charakteryzujace si¢ wysoka twardoscia. Obliczenia
prowadzono dla nastgpujacych azotkéw: ScN, TiN, VN, CrN, ZrN, NbN. Wyliczono
struktury elektronowe, ktdre potwierdzily metaliczny charakter tych materiatow, oraz

mozliwos¢ powstania struktury magnetycznej w CrN. Wyliczono stale elastyczne, oraz mapy



gestosci elektronowych tych kubicznych krysztatéw. Prosta analiza pozwolita réwniez
wykresli¢ kierunkows zaleznosé wspétczynnika Young’a, bedacego stosunkiem naprezenia
do wywotanego w tym samym kierunku odksztalcenia wzdtuznego. Kombinacje trzech
wspotczynnikow elastycznych C11, C12, C44 sugeruje, ze ScN, Tin, VN, ZrN posiadaja
stosunkowo izotropowe whasnosci elastyczne, ale monokrysztaty NbN, w szczegélnie CrN,
trudno $ciska¢ wzdtuz osi krystalicznych [100], [010], [001], a bardzo tatwo w kierunku
siecznych , tj. [110], [111] i kierunkéw ekwiwalentnych. Autorzy odnotownuja ten fakt, ale nie

sugeruja mozliwosci jakis jego specjalnych konsekwencji.

Prace ab initio s3 wykonane bardzo profesjonalnie i dotycza istotnych probleméw fizyki
polprzewodnikéw, oraz wlasnosci mechanicznych materialéw. Artykuly sa napisane
zrozumiale i kompetentnie. Niniejszym stwierdzam, ze caly materiat przedstawiony mi do
recenzji bardzo dobrze spelnia warunki wymagane dla przyznania stopnia naukowego doktora
habilitowanego) i wnosz¢ o dopuszczenie dr Mikhaila Brika do dalszych etapéw przewodu.

habilitacyjnego.
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