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Ocena osiggnie¢ naukowych oraz istotnej aktywnosci naukowej

doktora Pawla Scharocha

Dr Pawel Scharoch jest adiunktem w Katedrze Fizyki Teoretycznej na Wydziale Podstawowych
Probleméw Techniki Politechniki Wroctawskiej. W roku 1986, Pawel Scharoch obronit prace
doktorska z fizyki zatytulowana ,, Wydajnos¢ kwantowa wewnetrznego efektu fotoelektrycznego w
pGlprzewodnikach z wqskq przerwq energetyczng” na Politechnice Wroctawskiej. Po doktoracie
przebywat na stazu postdoktorskim w zespole Teorii Fizyki Pétprzewodnikow na Uniwersytecie
Durham, Wielka Brytania (1987-1988). W latach 1985-1991 oraz 1995-2000 (1/3 etatu) pracowat
w Instytucie Eacznoéci, oddziat we Wroctawiu, w latach 2001-2002 odby} staz naukowy w
Instytucie Fritza-Habera w Berlinie, a od 2008 do 2015 by} zatrudniony w Centrum Badawczo-
Rozwojowym Telekomunikacji Polskie S.A. jako Gtowny Specjalista w Zakladzie Badawczym (1/2

etatu). Od pazdziernika 1991 pracuje na Politechnice Wroctawskiej.

Ocena osiagnie¢ naukowo-badawczych na podstawie przedstawionego cyklu wybranych publikacji

Przedstawiona do recenzji rozprawa habilitacyjna zatytutowana ,,Studia obliczeniowe ‘ab initio’
whasciwosci strukturalnych, elastycznych i elektronowych wybranych uktadow potprzewodniko-
wych” obejmuje cykl 9 prac (oznaczonych numerami od H1 do H9) opublikowanych w latach
2013-2015 w czasopismach Journal of Alloys and Compounds (2 prace), Computer Physics
Communications, Computational Materials Science, Journal of Physics D: Applied Physics,
Journal of Applied Physics, Applied Physics Letters (2 prace), Semiconductor Science and

Technology. Czasopisma te majg zasieg ogélnoswiatowy i dosy¢ wysoki impact factor. Prace te



maja od dwoch do jedenastu autoréw, w dwéch pracach dr Pawet Scharoch jest pierwszym autorem
(H2 i H3). Oswiadczenia wspétautoréw prac okreslajg ich wktad do tych publikacji. W pieciu
pracach czysto obliczeniowych Habilitant ocenia swdj udzial na 25% (2 prace), 30%, 50% i 60%.
W pozostatych pracach Habilitant ocenit swoj udziat w czesci teoretycznej na 40% (3 prace) i 60%.

Glowna tematyka badawcza przedstawionego cyklu prac dotyczy whasnosci elektronowych i
strukturalnych mieszanych stopéw pétprzewodnikowych z grupy III-V wyznaczanymi metodami

obliczeniowymi z pierwszych zasad. W pracy H1 zbadano wplyw sktadu atomowego w stopie
AIN, P na stalq sieci i przerwe energetyczna stosujac dwa podejscia: metode superkomorki (SC) i

metode mieszania alchemicznego (AM), wykorzystujac w obliczeniach zmodyfikowany funkcjonat
energii korelacji-wymiany MBJLDA (Modified Becke Jonson Local Density Approximation).
Metoda AM daje lukowatg zaleznos¢ statej sieci od wartoéci domieszkowania x i duze odstepstwo
od prawo Vegarda (spetnione z dobrym przyblizeniem w metodzie SC). Réwniez w przypadku
przerwy energetycznej obie metody daja inne zaleznosci od x. Metoda SC pokazuje na silng
zaleznosc przerwy energetycznej od konfiguracji atomowej i relaksacji potozen atomowych. Praca
H2 dotyczy waznego problemu zanizania przerwy energetycznej péiprzewodnikéw w ramach
standardowych przyblizen stosowanych w teorii funkcjonatu gestosci (DFT): LDA i GGA.
Zastosowano metode korekcji przerwy energetycznej wyliczajac roznice energii stanu
wzbudzonego i podstawowego w zaleznosci od parametru dopasowania - szerokosci polowkowej

funkcji Gaussa, ktéra definiuje utamkowe obsadzenie stanéw elektronowych. Metode zastosowano

do wyznaczenia przerwy energetycznej w potprzewodniku In Ga, ,N. Ten sam uklad badany byt w

pracy H3, gdzie wyliczono zalezno$c stalej sieci, parametréw elastycznych i ich pochodnych oraz
przerwy energetycznej od poziomu domieszkowania x dla struktur blendy cynkowej i wurcytu.
Glownym celem bylo przetestowanie metody AM przez poréwnanie z wynikami uzyskanymi
metodg SC dla wybranych wartosci x. Metoda ta daje akceptowalne warto$ci statych elastycznych,
natomiast prowadzi do niefizycznej zaleznosci statej sieci i przerwy energetycznej od x. Pokazano,
ze gtowna przyczyna rozbieznosci jest brak relaksacji potozeri atomowych w przyblizeniu AM. W

kolejnej pracy (H4) przebadano wlasnosci elektronowe hipotetycznego stopu Tl,In, N. W

obliczeniach  zastosowano potencjat korelacyjno-wymienny MBJLDA i uwzgledniono
oddzialywanie spin-orbita. Pokazano, ze ze wzrostem koncentracji atoméw Tl do wartosci x=0.25
przerwa energetyczna maleje liniowo, a rozszczepienie spin-orbita w tym zakresie gwaltownie
rosnie. Stwierdzono réwniez odwrécenie kolejnosci stanéw N(2p), co jest zachowaniem typowym
dla izolatoréw topologicznych.

Prace H5 - H9 powstaly we wspélpracy z dr hab. Robertem Kudrawcem i jego grupg z

Laboratorium Optycznej Spektroskopii Nanostruktur Politechniki Wroclawskiej. Oprocz pracy H9,



badania te dotycza struktury elektronowej pétprzewodnikéw III-V domieszkowanych bizmutem. W
trzech z tych prac oprécz obliczen DFT zaprezentowano nowe wyniki eksperymentalne z pomiarow

optycznych. Gléwnym celem pracy H5 bylo zbadanie zmian w strukturze pasmowej zwigzku

GaSb, ,Bi, w funkcji domieszkowania bizmutu (eksp. x < 5%). Zaproponowano nowa metode

obliczeniowa bedaca polaczeniem dwéch podejs¢é AM i SC: rachunki przeprowadzono w
superkomorce 16-atomowej i jeden z atomow Sb zostat zastagpiony atomem alchemicznym Sb/Bi w
proporcji odpowiadajacej koncentracji x w zakresie 0-12.5%. Wyniki obliczen iloSciowo bardzo
dobrze zgadzajq sie z eksperymentalng zaleznoscig przerwy energetycznej, ktéra maleje z rosngcq
koncentracjg x. Obliczenia pokazaly, ze domieszkowanie Bi zaréwno obniza dno pasma

przewodnictwa, jak i podwyzsza wierzchotek pasma walencyjnego. Podobng metode zbadano

przejscia elektronowe w studni kwantowej GaAs,_ Bi /GaAs (H6). Wyznaczono potozenie przerwy

energetycznej w ukladzie z domieszkowanym Bi wzgledem przerwy czystego GaAs (offsety pasm)
i otrzymano dobrg zgodno$¢ mierzonych wielko$¢ z obliczonymi w ramach podejscia SC-AM. W
pracy H7 zbadano eksperymentalnie i teoretycznie wplyw domieszkowania Bi na przerwe

energetyczng i rozszczepienie spin-orbita w potprzewodniku InP, Bi . Otrzymano dobrg zgodnos¢

zmiany potozenia wierzchotka pasma walencyjnego i dna pasma przewodnictwa otrzymanych w
obliczeniach DFT i pomiarach metoda bezkontaktowego elektroodbicia (CER). Kolejna praca H8
zawiera analize zaleznoS$ci przerwy energetycznej i rozszczepienia spin-orbita od domieszkowania

Bi w szesciu réznych pélprzewodnikach III-V oraz poréwnanie z danymi eksperymentalnymi z

literatury. Ostatnia praca cyklu przedstawia badania struktury pasmowej polprzewodnika Ge 1550,

w funkcji domieszkowania Sn (do ok. 10%) z zastosowaniem pomiaréw metodg CER i obliczen
DFT. Efekty wplywu deformacji krysztatu opisano przy pomocy teorii Bira-Pikusa. Wyznaczono
energie przejs¢ optycznych z pasm dziur lekkich, ciezkich i spin-orbita, otrzymujac dobrg zgodnos¢
wynikow obliczen z do$wiadczeniem. Pokazano rowniez nieliniowg zalezno$¢ przerwy
wzbronionej i rozszczepienia spin-orbita od domieszkowania.
Za najwazniejsze osiggniecia naukowo-badawcze przedstawione w rozprawie habilitacyjnej
uwazam:
1) zaproponowanie metody SC-AM, ktéra taczy podejscie obliczeri w superkomarce z metodg
atomu alchemicznego,
2) opracowanie metody cechowania energii, ktéra umozliwia poréwnywanie struktur
pasmowych w réznych materiatach,
3) zastosowanie powyzszych metod do zbadania wplywu domieszkowania na warto$¢ przerwy
energetycznej i rozszczepienia spin-orbita w szerokiej grupie polprzewodnikéw III-V,

4) pokazanie jaki jest mechanizm zmniejszania sie przerwy poprzez szczegélowa analize



zmian zachodzacych w pasmie walencyjnym i przewodnictwa badanych materiatéw,

5) zbadanie trendéw chemicznych struktury elektronowej domieszkowanych pétprzewodnikow
grupy III-V, w szczegolnosci modyfikacji podstawowych parametrow istotnych z punktu
widzenia zastosowan w optoelektronice: przerwa wzbroniona, offsety pasm, czy
rozszczepienie spin-orbita,

6) zbadanie jakosci dwoch przyblizen czesto stosowanych w obliczeniach struktury pasmowe;j

stopéw: przyblizenia krysztatu wirtualnego (VCA) oraz modelu BAC (band anticrossing).

Osiagniecia naukowo-badawcze zawarte w rozprawie habilitacyjnej dra Pawla Scharocha
oceniam bardzo wysoko. Wyniki przedstawionych badan w znacznym stopniu poszerzaja wiedze na
temat wilasnosci elektronowych poélprzewodnikéw z grupy III-V, w szczegdlnosci wplywu
domieszkowania na strukture pasmowa tych zwigzkéw. Waznym osiggnieciem habilitanta jest
rozwiniecie metod obliczeniowych, ktére umozliwiaja badanie wplywu domieszek o malej
koncentracji na strukture elektronowa. Podjeta przez habilitanta tematyka badawcza jest bardzo
ciekawa z punktu widzenia badan podstawowych, jednoczesnie dotyczy wlasnosci elektronowych
istotnych z punktu widzenia zastosowania tych materialdw w urzadzeniach optoelektrycznych. Z
cyklu prac habilitacyjnych najczesciej cytowana jest praca H5 (9 cytowan), pozostale maja mniej
cytowan. Nalezy jednak podkresli¢, ze caly cykl prac zostal opublikowany stosunkowo niedawno i
w bardzo krotkim okresie czasu (w latach 2013-2015). Pokazuje to, ze tematyka badan

przedstawiona w rozprawie jest bardzo aktualna i rozwija sie dynamicznie.

Ocena dorobku naukowego i aktywnos$ci naukowo-dydaktycznej habilitanta

Caltkowita liczba publikacji dra P. Scharocha w bazie Journal Citation Reports (JRC) w
momencie przygotowania rozprawy habilitacyjnej wynosita 24 (dwie kolejne prace ukazalty sie w
2015 roku). Suma wskaznika Impact Factor dla tych publikacji wynosi 44,083 (Journal Citation
Reports). Aktualna liczba cytowan publikacji (bez autocytowan) wedlug bazy Web of Science
wynosi: 107. Indeks Hirscha wedtug bazy Web of Science: 6.

W ostatnich latach tematyka badan prowadzonych przez dra Paw}a Scharocha dotyczyla gldwnie
wilasnosci materialowych otrzymywanych metodami obliczeniowymi z pierwszych zasad. W
pracach nie wlaczonych do rozprawy habilitacyjnej badane byly m.in. wlasnosci magnetyczne
metali (Fe, Co, Ni), wiasnosci fononowe i termodynamiczne aluminium. Kolejna praca zajmujgca
sie wlasnosciami powierzchni Al(111) z adsorbowanymi atomami alkalicznymi (opublikowana w
Phys. Rev. B) powstala we wspolpracy z Matthiasem Schefflerem w trakcie stazu naukowego w

Instytucie Fritza-Habera w Berlinie. Dwie prace dotyczace termicznych wlasnosci powierzchni



Al(110) (opublikowana w Phys. Rev. B) i semiempirycznych metod badania wkasnosci
termodynamicznych krysztaléow (Acta Phys. Pol. A) sg monoautorskie. Dr Pawel Scharoch
zajmowal si¢ rowniez przejSciami typu Auger i wewnetrznym efektem fotoelektrycznym w
polprzewodnikach, jak réwniez tak odmienng tematyka jak badanie pola elektromagnetycznego
wokot systeméw antenowych. Oceniam dorobek naukowy dra Paw}a Scharocha jako bardzo dobry,
chociaz ilos¢ cytowan wszystkich prac nie jest wysoka (pomimo publikacji prac w dobrych
czasopismach naukowych).

Dr P. Scharoch byt wykonawcg w dwdch krajowych projektach badawczych. Przebywat na
dwoch dhuzszych stazach naukowych w bardzo dobrych grupach badawczych w Durham i Berlinie.
Bral aktywny udzial w kilkunastu konferencjach krajowych i zagranicznych, wyglosil 6 referatéw,
w tym jeden zaproszony. Posiada jeden patent krajowy o tytule "Sposéb zasilania ukladu
antenowego i system zasilania ukladu antenowego". Posiada duze doswiadczenie w dziatalnosci
dydaktycznej. Prowadzit kursy semestralne m.in. z Fizyki ogélnej, Fizyki komputerowej i
Elementow fizyki wspoiczesnej. Opracowat skrypt i prowadzit zajecia z Metod obliczeniowych
fizyki. Prowadzit wyklady w ramach Dolno$laskiego Festiwalu Nauki i innych akcji popularyzacji
nauki. Przedstawil szereg prezentacji konferencyjnych zwigzanych z dziatalnoscig dydaktyczng. W
latach 2000-2014, byt promotorem dziewieciu prac magisterskich i pieciu projektéw inzynierskich.
Oceniam bardzo wysoko dziatalno$¢ dydaktyczng dra P. Scharocha, zaréwno zwigzang z pracg
dydaktyczng na Politechnice Wroclawskiej, jak i dzialalnos$cig popularno-naukowg. Dowodem tej
aktywnosci jest z pewnos$cia Ztota Odznaka Politechniki Wroctawskiej, przyznana w roku 2008
przez Rektora Politechniki Wroctawskiej.

Podsumowujac stwierdzam, ze zaréwno osiggniecia naukowe przedstawione w rozprawie
habilitacyjnej, jak rowniez pozostale prace z dorobku dra Pawla Scharocha reprezentuja wysoki
poziom badawczy i wnoszg istotny wklad do badan w dziedzinie fizyki ciala stalego. Wysoko
oceniam réwniez aktywnos$¢ naukowq habilitanta, ktéra obejmuje aktywny udziat w konferencjach i
bardzo szeroka dzialalno$¢ dydaktyczng. Osiagniecia naukowo-badawcze spelniajg warunki
okreslone w ustawie o stopniach i tytule naukowym dla oséb ubiegajacych sie o nadanie stopnia
naukowego doktora habilitowanego (z dnia 14 marca 2003 r. z p6zniejszymi zmianami). Wnioskuje
0 przyjecie rozprawy habilitacyjnej i o dopuszczenie dra Pawta Scharocha do dalszych etapow

postepowania habilitacyjnego.

dr hab. Przemystaw Piekarz
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