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4. Wskazanie osiggniecia naukowego

4.1 Tytul osiggniecia naukowego

Jako osiagniecie, wynikajace z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2017 r. poz.
1789), wskazuje cykl dziewieciu powigzanych tematycznie publikacji zatytulowany:

“Struktura elektronowa wybranych polprzewodnikéw azotkowych
wyznaczona z zasad pierwszych”

4.2 Autorzy i tytuly publikacji wchodzacych w sklad osiagniecia naukowego
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[H9] M.J. Winiarski, “Band gap evolution of bulk CusN and monolayer Cu,N under
nonhydrostatic strain”, Journal of Solid State Chemistry 266 (2018) 161-165.
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Wartosci wspotczynnikow Impact Factor (IF) podano zgodnie z rokiem opublikowania
lub najnowsza dostepng. Sumaryczny IF prac [H1]-[H9] wynosi 25.

Szczegotowy opis mojego wkiadu w powyzsze publikacje znajduje sie w zalaczniku nr 4.

Oswiadczenia wspétautorow dotyczace ich wkladu w powstanie prac zbiorowych
[H1,H2,H3,H7,H8] znajduja sie w zalaczniku nr 5.

4.3. Omowienie celu naukowego ww. prac i osiggnietych wynikéw oraz przedstawienie
ich ewentualnego wykorzystania

Wstep

Azotki pierwiastkow grupy III stanowia wyjatkowa rodzine polprzewodnikow
ze wzgledu na bardzo duzy zakres przerw wzbronionych (E;) wystepujacych w AIN (6.3 eV),
GaN (3.5 eV) i InN (0.7 eV) [1]. Materialy azotkowe sa od wielu lat wykorzystywane
do produkcji didd elektroluminescencyjnych (LED), ktore sa podstawa nowoczesnego
oswietlenia (zarowki LED) i pozwalaja na niezwykle gesty optyczny zapis danych (Blue-ray).
Aktualnie prowadzone sg intensywne badania nad zastosowaniem ultrafioletowych diéd
azotkowych do sterylizacji sprzetu medycznego, odkazania wody oraz w wybranych procesach
technologicznych (lakiery Swiatloutwardzalne etc.). Heterostruktury i kropki kwantowe
utworzone z azotkdw pierwiastkdw grupy III moga by¢ wykorzystywane w réznorodnych
urzadzeniach optoelektronicznych [2], fotodetektorach [3], etc.



Pomimo faktu, ze polprzewodniki azotkowe wykazuja heksagonalng strukture
typu wurtzytu, moga byC tez z powodzeniem wytwarzane w postaci regularnej (blendy
cynkowej). Tak uzyskane materialy (Al;Ga;In)N wykazuja inng strukture pasmowa niz
ich heksagonalne odpowiedniki.

Warto réwniez wspomnie¢, ze dla azotku galu domieszkowanego atomami manganu
w pewnych warunkach przewidywano wilasnosci magnetyczne [4], ktére umozliwiltyby rozwoj
spintroniki w temperaturze zblizonej do pokojowej.

Zastosowane metody badawcze

Obliczenia z zasad pierwszych, oparte o teorie funkcjonatu gestosci (ang. Density
Functional Theory, DFT) [5, 6], pozwalaja na teoretyczne badania wilasnosci strukturalnych
i elektronowych dowolnych materialow. Sa powszechnie wykorzystywane jako narzedzie
wspomagajace interpretacje wynikow eksperymentalnych. Pozwalaja na przewidywanie
wilasnosci materiatléw, ktore nie zostaly zbadane eksperymentalnie, a nawet na badania
nad ukladami jeszcze niezsyntezowanymi.

W moich badaniach zostaly wykorzystane pakiety oprogramowania, Abinit [7] i Wien2k
[8], rozwijane przez znane duze grupy naukowe. Warto zauwazyc, ze obliczenia niektorych
wielkosci, np. widm rentgenowskiej spektroskopii absorpcyjnej (ang. X-ray absorption near
edge structure, XANES), wymagajq zastosowania metody pelnego potencjatu (Wien2k), podczas
gdy inne zadania najwygodniej realizuje sie przy uzyciu metod pseudopotencjatowych (Abinit).

Optymalizacja strukturalna byla wykonywana w ramach przyblizenia lokalnej gestosci
elektronowej (ang. Local Density Approximation, LDA [9]). Roztwory stale byly modelowane
przy pomocy superkomorek, czyli wielokrotnosci komorki elementarnej z odpowiednimi podsta-
wieniami w wybranych pozycjach atomowych. Superkomorki 2x2x2 mozna traktowac
jako dostateczny model roztworéw statych o strukturach wurtzytu i blendy cynkowej,
nalezy jednak pamieta¢, Ze otrzymane wyniki sa w pewien sposéb obcigzone z powodu
zastosowania podejscia superkomorkowego.

Poniewaz struktury pasmowe poiprzewodnikow nie sg poprawnie opisywane w ramach
standardowych przyblizen potencjalu korelacyjno-wymiennego, do ich wyznaczania zostal
zastosowany popularny w ostatnich latach zmodyfikowany potencjat Beckego-Johnsona
w polaczeniu z LDA (MBJLDA [10]). Jest on szczego6lnie pomocny przy badaniach roztworéw
statych, poniewaz w ich przypadku zastosowanie funkcjonatéw hybrydowych (obliczenia energii
bezposredniej wymiany) bytoby niezwykle kosztowne obliczeniowo.

Cel naukowy prac

Prace wchodzace w sklad osiggniecia naukowego mialy na celu zaproponowanie
mozliwych strategi inzynierii przerwy wzbronionej w wybranych materiatach azotkowych
poprzez tworzenie roztworow statych [H1, H2, H4, H5, H6] oraz stosowanie
naprezen/odksztatcen [H9]. Zbadano rowniez wiasnoSci magnetyczne i strukture elektronowa
cienkich warstw GaN [H3, H7, H8] domieszkowanych jonami manganu, we wspolpracy
z grupami doswiadczalnymi z Niemiec i Polski.



Omeéwienie prac

[H1] M.J. Winiarski, P. Scharoch, M.P. Polak, “First principles prediction of structural and
electronic properties of Tldn,«N alloy”, Journal of Alloys and Compounds 613 (2014)
33-36.

W tej pracy zbadano strukture elektronowga roztwordw statych hipotetycznego azotku talu
z azotkiem indu o strukturze blendy cynkowej. W pelni relatywistyczne obliczenia DFT struktury
pasmowej przewidujg tzw. odwroconq przerwe wzbroniong w TIN, co jest charakterystyczng
cecha izolatorow topologicznych. Warto podkresli¢, co zobrazowano na Rys. 1, Ze zastosowanie
dedykowanego dla pétprzewodnikéw funkcjonatu MBJLDA zmniejsza rozszczepienie pomiedzy
pasmami lekkich i ciezkich dziur w punkcie I' w strefie Brillouina oraz poszerza przerwe
wzbroniong (E; = 100 meV), co jest nastepstwem bardzo silnego oddzialywania spinowo-
orbitalnego w TIN.
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Rys. 1: Struktury pasmowe TIN obliczone Rys. 2: Przerwa wzbroniona (band-gap) oraz roz-

w ramach LDA (lewy panel) i MBJLDA (prawy szczepienie pomiedzy pasmami lekkich i ciezkich
panel) dziur w punkcie I" w strefie Brillouina (split-off

energy) obliczone (MBJLDA) dla materiatow
TlIn;..N o strukturze blendy cynkowej.

Obecnosc¢ jonow talu w materiatach TLIn;.N moze prowadzi¢ do wyraznego zwezenia
ich przerwy wzbronionej w poréwnaniu z przypadkiem czystego InN, analogicznie
do intensywnie badanych w poprzednich latach zjawisk w poiprzewodnikach III-V
domieszkowanych bizmutem [11]. Jak przedstawiono na Rys. 2, dla x = 0.25 w ukladach
Tl In;N przewiduje sie prawie catkowite zamkniecie przerwy wzbronionej. Mozna oczekiwac,
ze roztwory state z x > 0.25 beda wykazywaly jej inwersje, podobnie do przypadku czystego
TIN. Nawet dla niewielkich x wystepuje znaczacy wzrost rozszczepienia pomiedzy pasmami
lekkich i ciezkich dziur w punkcie I' w strefie Brillouina (split-off energy), co jest pozadane
z aplikacyjnego punktu widzenia ze wzgledu na stlumienie niepromienistej rekombinacji Augera
w takich materiatach.

Wyniki pracy [H1] wskazuja na roztwory state TlIn;.N jako interesujace materiaty
do zastosowan optoelektronicznych wymagajacych nizszej E; niz 0.7 eV. Uklady TlIn;N
o dostatecznie duzej zawartosSci talu moga by¢ izolatorami topologicznymi.



[H2] P. Scharoch, M.J. Winiarski, M.P. Polak, “Ab initio study of In.Ga;«N — Performance
of the alchemical mixing approximation”, Computational Materials Science, 81 (2014)
358-365.

W tej pracy przedstawiono wyniki badan wiasnosci elastycznych i struktury elektronowej
materiatbw InGa;.N w ramach tzw. mieszania alchemicznego (alchemical mixing),
czyli implementancji przyblizenia wirtualnego krysztatu (Virtual Crystal Approximation, VCA)
dla pseudopotencjaléow zachowujacych norme [7]. To podejscie do modelowania roztworéw
statych prowadzi do zadowalajacej zgodnosci pomiedzy otrzymanymi wlasnoSciami
strukturalnymi/elastycznymi badanych ukiadow, np. stalych elastycznych In,Ga;..N przedsta-
wionych na Rys. 3, wzgledem wynikow obliczen superkomorkowych. Mozna zauwazyc,
ze zaleznoSci badanych wielkosci w funkcji skltadu danego roztworu stalego wykazuja pewne
odstepstwa od liniowosci, jednak w przypadku roztworow statych skladajacych sie z atomodw,
ktérych liczby atomowe znacznie sie réznia, takie efekty sa powszechne rowniez w ramach
obliczen superkomorkowych [12].

Relaksacja lokalnych wigzan i polozen atomowych w modelowch ukladach
jest ograniczona przez niewielki rozmiar superkomérek i arbitralnie wybrane konfiguracje
atomowe, ktdore nie oddaja losowych konfiguracji rzeczywistego roztworu stalego. Jednakze
przyblizenie potencjalu koherentnego (Coherent Potential Approximation, CPA), nie jest
dostepne dla metod DFT opartych o baze fal ptaskich.
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Rys. 3: Stale elastyczne obliczone (LDA) dla Rys. 4: Przerwy wzbronione (band gap) obliczone
InGarN o strukturze wurtzytu. (MBJLDA) dla InGa;xN o strukturze blendy
cynkowej i wurtzytu. Wyniki alchemiczne (linie,

VCA) oraz obliczone dla superkomérek (punkty).

Jak przedstawiono na Rys. 4, relaksacja lokalnych wigzan pomiedzy atomami uktadow
In,Ga;.N, jest kluczowa dla poprawnego opisu struktury elektronowej tych pétprzewodnikowych
roztworéw statych. Przerwy wzbronione badanych materiatéw sa silnie zanizone w ramach
przyblizenia alchemicznego nawet w poréwnaniu z wynikami uzyskanymi dla superkomorek,
w ktérych zastosowano mozliwie skupione konfiguracje atoméw indu. Warto wspomniec,
ze moze rowniez wystapi¢ przeciwny efekt, np. dla AIN..P. [14] warto$ci E, z obliczen
alchemicznych sa wyraznie zawyzone w poréwnaniu z wynikami obliczen superkomérkowych.

Dyskusja przeprowadzona w pracy [H2] prowadzi do wniosku, ze do badania pétprzewo-
dnikowych roztworéw statych przyblizenie alchemiczne powinno by¢ stosowane z nalezytq
ostroznos$cia, poniewaz nie oddaje ono poprawnie struktur pasmowych materiatow wykazujacych
silne odstepstwo od liniowej zaleznosci E, w funkcji sktadu (tzw. bowing przerwy wzbronionej).



[H3] E. Piskorska-Hommel, M.J. Winiarski, G. Kunert, [.N. Demchenko, O.D. Roshchupkina,
J. Grenzer, J. Falta, D. Hommel, V. Holy, “The electronic structure of homogeneous
ferromagnetic (Ga, Mn)N epitaxial films”, Journal of Applied Physics 117 (2015)

065702.

Teoretyczne badania wykorzystujace model Zenera zasugerowaly, ze domieszkowany
jonami Mn azotek galu o strukturze blendy cynkowej moze wykazywaé ferromagnetyzm
w temperaturze pokojowej [4]. Jednakze rzeczywiste materiaty Mn,Ga;.«N o strukturze wurtzytu
wykazujq niskie temperatury Curie [13] i relatywnie wysoka magnetyzacje w poréwnaniu
z innymi znanymi rozrzedzonymi polprzewodnikami magnetycznymi. W pracy [H3] zbadano
strukture elektronowa cienkich warstw Mn,Ga;..N. Wykorzystano eksperymentalne pomiary
absorpcji rengenowskiej (X-ray Absorption Fine Structure, XAFS) oraz modelowanie oparte
o teorie funkcjonatu gestosci. Jak przedstawiono na Rys. 5, eksperymentalne widmo XANES
dla ukladu Mn,Ga; N (krawedZ K jonu Mn) wykazuje pojedynczy prepik (oznaczony A),
ktory sugeruje obecno$¢ jonéw Mn?* w tym materiale. Wyniki teoretycznego modelowania DFT
wskazuja, ze ten element widma jest utworzony gldwnie przez stany spin-down jonéw Mn
z matym udziatem odpowiadajacych im stanow spin-up. Obecnos¢ innych charakterystycznych
cech widma eksperymentalnego w wynikach teoretycznych, oznaczonych B, C, D, E na Rys. 5,
wskazuje, ze standardowe obliczenia DFT w ramach przyblizenia LDA moga by¢ z powodze-
niem stosowane do badania widm absorpcji rentgenowskiej dla tej rodziny ukladéw. Zgodnos¢
pomiedzy danymi eksperymentalnymi a wynikami teoretycznymi jest mniej zadowalajaca
w zakresie wyzszej energii (D, E), co jest czeSciowo zwigzane z ogolnie znanym faktem,
ze obliczenia LDA prowadza do znacznego zanizenia przerw wzbronionych potprzewodnikow.
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obliczone (LDA) w sposéb: (a) standardowy oraz
(b) z uwzglednieniem dziury rdzeniowej (core-
hole) dla atomu Mn.



Bardzo dobra zgodno$¢ pomiedzy danymi eksperymentalnymi a wynikami modelowania
teoretycznego jest wynikiem uwzglednienia dziury rdzeniowej we wzbudzonym jonie Mn.
Jak przedstawiono na Rys. 6, dziura rdzeniowa powoduje przesuniecie si¢ czeSci pasm
trg spin-up pod poziom Fermiego. Prawie calkowite wypehlienie tych pasm prowadzi
do powstania charakterystycznej skladowej prepiku A o niewielkiej amplitudzie w porownaniu
z wkladem nieobsadzonych pasm t,, spin-down. Biorac pod uwage czesciowe wypehienie pasm
tg Spin-up, stan walencyjny jondw Mn zostal ostatecznie oszacowany na 2.4+, co wskazuje
na mieszanine jonéw Mn*"/Mn** w badanych uktadach Mn,Ga;xN.

[H4] M.J. Winiarski, “The band-gap of Tl-doped gallium nitride alloys”, Computational
Materials Science 108 (2015) 14-16.

Podobnie do pracy [H1], w pracy [H4] zaprezentowano wyniki w pelni relatywisty-
cznych obliczen struktury pasmowej dla roztworow statych Tl,Ga;.N o strukturze blendy
cynkowej. Struktury pasmowe GaN i TIN zostaly przedstawione na Rys. 7. Warto zauwazyc,
ze przerwa wzbroniona azotku galu, E;, = 3.04 eV, wyznaczona przy uzyciu funkcjonatu
MBJLDA, jest zauwazalnie nizsza niz odpowiadajaca jej E, = 3.30 eV dla fazy wurtzytu.
Ponadto rozszczepienia pasm walencyjnych w GalN, wynikajace z oddzialywania spinowo-
orbitalnego, sa prawie niewidoczne w skali Rys. 7, podczas gdy dla TIN sa bardzo wyrazne,
np. na lini I'-X w strefie Brillouina.
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Rys. 7: Struktury pasmowe GaN (lewy panel) i TIN Rys. 8: Przerwa wzbroniona (band-gap)

(prawy panel) obliczone w ramach podejscia oraz rozszczepienie pomiedzy pasmami lekkich

MBIJLDA. i ciezkich dziur w punkcie I' w strefie Brillouina
(split-off energy) obliczone (MBJLDA) dla
materiatéow  Tl,Ga;.N o strukturze blendy
cynkowej.

Przerwy wzbronione wyznaczone dla roztworow statych Tl.Ga;..N zostaly przedstawione
na Rys. 8. Mozna zauwazy¢, ze w odroznieniu od przypadku Tl In;N [H1] uklady na bazie
azotku galu wykazuja odstepstwo od liniowej zalezno$ci przerwy wzbronionej w funkcji sktadu
X (tzw. bowing E,). Zerowa wartos¢ E; jest przewidywana dla ukltadéow o duzej zawartosci talu
(x > 0.5). Ponadto rozszczepienia pomiedzy pasmami lekkich i ciezkich dziur w punkcie I" strefy
Brillouina uzyskane dla wszystkich badanych materiatéw Tl,Ga;..N sa zdecydowanie nizsze
w porownaniu z wynikami otrzymanymi dla Tl,In;..N.



[H5] M.J. Winiarski, “Origin of band-gap bowing in wurtzite AIN; P, alloys”, Scripta
Materialia 124 (2016) 63-66.

Woczesniejsze badania dla hipotetycznych uktadow AIN,.P, o strukturze blendy cynkowej
[14] zasugerowaly bardzo silne odstepstwo od liniowoSci zaleznosci przerwy wzbronionej E4(x)
takich materiatow. Jest ono znacznie silniejsze niz te obserwowane dotychczas w potrojnych
roztworach stalych azotkow pierwiastkow grupy III (np. In,Ga;.N [H2, 12]). W pracy [H5]
zostaly zbadane wiasnosci strukturalne i struktury pasmowe materiatow AIN..P, o strukturze
wurtzytu. Zastosowano dwa przeciwne podejScia do budowy superkomorek dla roztworéw
statych. Rozwazono zarowno przypadki mozliwie jednorodnego rozproszenia atomow P
(homogeneous) jak i efekty zwigzane z ich segregacja (clustered).

I L L Jak mozna bylo oczekiwa¢, podobnie
= A S’S -~ | do zjawisk obserwowanych w wybranych roz-
2t N2p 1 tworach stalych azotkow grupy III [12],

skupianie sie atom6w P w ukladach AIN;.P
1 )0 1 prowadzi w nich do jeszcze glebszego

A 1 bowingu E4 niz przewidziano dla ich jedno-
AlNg 575P0 125 A?f??sl . ; .
homogeneous M Algp - ] W materiatach péiprzewodnikowych
2r P m 1 zawierajacych  niewielkie iloSci  azotu,
nazywanych rozrzedzonymi azotkami,
2T 1 niezwykle silna redukcja E, jest spowodowana
= y ja Ly ]
3 1 przez tworzenie pasm stanow pochodzacych
g 0 ace ) E T e S ea PO Wl 1 1 , e . . .
2 3L ' L 2 atomow azotu ponize] minimum pasma
b AlNo g75P0 125 A= przewodnictwa ukladu gospodarza (np. GaAs
2 Ghistored N 2p i GaP [15]). Takich efektow nalezy réwniez
=]

oczekiwa¢ w materiatach AIN..P, z wysokimi
x. Tymczasem, jak zobrazowano na Rys. 9,
w rezimie niskich x nastepuje podobne
zjawisko, w ktorym stany pochodzace
z atomow fosforu tworza maksima ponad
wierzchotkiem pasma walencyjego AIN.

—_
[]
—

W przypadku skupiania sie jonéw P
w takich uktadach nastepuje wiaczenie stanow
3p fosforu do pasma walencyjnego AIN,
e . /| co prowadzi do bardzo wyraznego
o 1 =2 3 4 5 & 7 8 powiekszenia jego szerokosci i jeszcze

. Enermy (8¥) silniejszego zwezenia przerwy wzbronionej
Rys. 9: Gestosci stanéw obliczone (MBJLDA) w  poréwnaniu z AIN.P, o mozliwie

dla wybranych materiatéow AIN;..Py: (a) AlN, . . .
(b) AlNosePons (jednorodne, homogeneous), jednorodnych konfiguracjach atomowych.

(c) AlNpg75Po.125 (skupione, clustered), (d) AlP.

Wyniki przedstawione w pracy [H5] wskazuja, zZe inzynieria przerwy wzbronionej w AIN
moze by¢ z powodzeniem realizowana poprzez domieszkowanie niewielkimi iloSciami fosforu.
Warto wspomnie¢, ze dla ukladow AIN;..P, o niewielkim rozproszeniu atoméw P, dla x > 0.2
mozliwe moze by¢ uzyskanie réwnie waskich E, jak ta w InN [H2, 12].



[H6] M.J. Winiarski, “Electronic structure of wurtzite Tln;..N alloys”, Materials Chemistry

and Physics 198 (2017) 209-213.

W tej pracy badania zapoczatkowane w publikacji [H1] sg kontynuowane dla roztworow
statych azotkow talu i indu o strukturze wurtzytu. Jak zaprezentowano na Rys. 10, struktury
pasmowe tych ukladow sa bardziej zlozone w porownaniu z otrzymanymi dla ich
odpowiednikow o regularnej strukturze blendy cynkowej (przedstawionymi na Rys. 1).
Wywotana przez silne sprzezenie spinowo-orbitalne przerwa wzbroniona w heksagonalnym TIN

o wartos$ci 63 meV jest wezsza niz w przypadku tego samego materiatu o strukturze regularne;j.

2

1.5

1

0.5

0

energy (eV)

energy gap (eV)

0.8
0.7
0.6
0.5
0.4
0.3

Q\

02 r -

0.1 F o |

/N

M r A M r A
Rys. 10: Struktury pasmowe InN (lewy panel)
i TIN (prawy panel) obliczone w ramach MBJLDA.
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Rys. 11: Przerwy wzbronione w Tl In;..N obliczone
w ramach MBJLDA.

Warto$ci przerwy wzbronionej w funkcji zawartosci talu w roztworach statych Tl,In;.,N
zostaly przedstawione na Rys. 11. Warto zauwazyc, ze zalezno$¢ Ey(x) dla x < 0.3 wykazuje
liniowy charakter, co jest rGwniez charakterystyczng wiasnoscia TlJdn;«N o strukturze blendy
cynkowej [H1] oraz innych potprzewodnikow III-V domieszkowanych bizmutem [11]. Wyniki
zaprezentowane w pracy [H6] potwierdzaja koncepcje, ze domieszkowanie azotku indu talem
moze by¢ efektywng strategia do uzyskania waskich przerw wzbronionych, ktére byly
dotychczas niedostepne w materiatach opartych o azotki grupy IIl. Spadek E; 0 26 meV/%T],
przewidziany tutaj dla TlJIn;,N jest poréwnywalny z otrzymywanymi eksperymentalnie
oraz wyznaczonymi teoretycznie wynikami dla GaSb..Bi, oraz InSb;..Bi, [11].

[H7] E. Piskorska-Hommel, M.J. Winiarski, G. Kunert, D. Hommel, “Polarization-dependent
XAFS and density functional theory investigations of the quality of the epitaxial GaMnN
structure”, Journal of Alloys and Compounds 725 (2017) 632-638.

W tej pracy przedstawiono kontynuacje badan zapoczatkowanych w pracy [H3].
W literaturze dla materialtbw GaMnN byly dotychczas dostepne wyniki standardowych
pomiarow absorpcji rentgenowskiej XAFS, tymczasem w pracy [H7] zaprezentowano wyniki
pomiar6w i obliczen teoretycznych widm z polaryzacja, czyli dla wiazki promieniowania
padajacej na probke prostopadle (p,,) lub réwnolegle do jej powierzchni (p,). Jak przedstawiono
na Rys. 12 (a) dane eksperymentalne wykazuja zaskakujaca rozbieznos¢ pomiedzy widmami
uzyskanymi dla polaryzacji p i p,. Przebieg widma p,, przypomina ten znany ze standardowych
pomiaréw (oznaczony total), podczas gdy widmo p, nie wykazuje ani prepiku A, ani dalszych
charakterystycznych wiasnosci (B, C, D). Poniewaz obliczenia teoretyczne dla idealnego
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krysztalu Ga;sMnNjs (Rys. 12 (b)) nie pozwalajq na wytlumaczenie ww. rozbieznoSci pomiedzy
widmami p,, i p, rozpatrzono wpltyw obecnosci wybranych defektéw w poblizu jonu Mn
na przebieg modelowych widm. Materiaty GaMnN cechuje charakter typu n, zwigzany
z obecnos$cig w nich luk azotowych (GaisMnN;s). Badane probki zawierajg rowniez pewng ilos¢
tlenu (Gai;sMnN;50) w warstwie powierzchniowej. Jak mozna zauwazy¢ na Rys. 12 (c, d), widma
obliczone dla zdefektowanych ukladéw wykazuja bardzo wyrazne réznice pomiedzy
przebiegami p,, i p,. Szczeg6towe porownanie pomiedzy wynikami teoretycznego modelowania
i danymi eksperymentalnymi doprowadzilo do wypadkowego widma (Ga;sMnNisy),
zobrazowanego na Rys. 12 (e), ktdére sposrdd rozwazanych teoretycznie przypadkow wykazuje
najwieksze podobienstwo do danych eksperymentalnych. Przy polaryzacji p, pomiary
spektroskopii XAFS dowodza obecnosci duzej ilosci luk azotowych w badanych materiatach
GaMnN.

(a) T T T L e T ] (a) y ' . : : . . :
experimental data - o 015
0.1
B e 3 005
| pz s
— f ! : } 0 0
(b) 8
o -0.05
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0.05

i I I I I

2
PDOS (a.u.)

calc. Gay;sMnN, ;0 c -0.05

; : | | | 2 0 2 4 6 8 10 12 14 16
© calc. GaysMnN, 5.5 . Energy (eV)
Rys. 13: Gestodci stanbw Mn p z podzialem
na stany p i p, obliczone (LDA) dla (a) Ga;sMnNjs
(idealny krysztal) i (b) Ga;sMnN;s (luka azotowa
— w poblizu jonu Mn). Obszary zwigzane
P s o550 prev ose0 Z Charakterystycznymi cechami widma z Rys. 12,
Energy (eV) oznaczone wielkimi literami.
Rys. 12: Wypadkowe (total) oraz spolaryzowane
(py» p.) widma XANES: (a) dane eksperymentalne,
(b) GalsManﬁ ,(C) GalsMHle B (d) GalsManl;O,
(E) Ga;sMnN;s 7.

1
6535

Jak przedstawiono na Rys. 13, obecnos¢ luki azotowej w poblizu jonu Mn w materiatach
GaMnN o strukturze wurtzytu powoduje istotne zmiany przebiegu gestosci stanéw zaréwno
dla kanatu spin-up jak i spin-down. W przypadku Ga;sMnN;s stany p, nie wystepuja w poblizu
poziomu Fermiego (EFr), przez co charakterystyczny dla widm XANES dla materiatow GaMnIN
prepik A jest nieobecny dla tej polaryzacji.
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Ostatecznie wyniki eksperymentalne dla polaryzacji p, sa obarczone efektami
zwigzanymi z padaniem wigzki promieniowania na powierzchnie prébki pod bardzo niewielkim
katem, przez co pomiar nastepuje tylko dla tej czeSci prébki, podczas gdy standardowy
i prostopadly kierunek padania wigzki pozwala na gleboka penetracje materiatlu i pozyskanie
informacji o strukturze elektronowej jego wnetrza.

[H8] K. Gas, J.Z. Domagala, R. Jakiela, G. Kunert, P. Dluzewski, E. Piskorska-Hommel,
W. Paszkowicz, D. Sztenkiel, M.J. Winiarski, D. Kowalska, R. Szukiewicz, T. Baraniecki,
A. Miszczuk, D. Hommel, M. Sawicki , “Impact of substrate temperature on magnetic
properties of plasma-assisted molecular beam epitaxy grown (Ga,Mn)N”, Journal
of Alloys and Compounds 747 (2018) 946-959.
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experimental data
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MO, (Mn'*)
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_————-

(c)
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6530 6540 6550 6560
Energy (eV)

Rys. 14: Widma eksperymentalne spektroskopii
XANES (krawedz K atomu Mn) dla badanego
materialu (Ga,Mn)N oraz referencyjnych tlenkéw
manganu o réznych stopniach utlenienia.

Intensity (arb.u.)

som ]

MG TP PR Rty

Rys. 15 (po prawej): Wypadkowe (total) --.:::3'1=*m-=-’-’;"::"-M-. L
oraz cze$ciowe (spin-up/down) widma XANES: 6335 6540 6545 8550 6555 6560
(a) dane eksperymentalne, (b) Gai;sMnNjys, Energy (eV)
(C) GalsMHN15, (d) Ga15MHN150.
Jest to kolejna po [H3] i [H7] praca dotyczaca struktury elektronowej

ferromagnetycznych warstw (Ga,Mn)N. Jak przedstawiono na Rys. 14, uzyskany w pomiarach
XANES prepik dla krawedzi K jondw Mn w danych prébkach jest poszerzony w poroéwnaniu
z danymi zaprezentowanymi w pracy [H3], pomimo ze materialy badane w obydwu pracach
zostaly uzyskane w zblizonych warunkach. Badania teoretyczne, analogiczne do tych
zaprezentowanych w pracy [H7], wskazuja, Ze zadowalajacq zgodnoS¢ pomiedzy eksperymen-
talnymi i modelowymi widmami XANES mozna uzyska¢ dla idealnego modelu krysztalu
Gai;sMnNiys, co zobrazowano na Rys. 15. Nalezy jednak podkreslic, ze w odréznieniu
od wczesniejszych prac [H3, H7], w pracy [H8] zostaly wykorzystane standardowe obliczenia
bez uwzglednienia dziury rdzeniowej dla jonu Mn, dzieki czemu uzyskano odpowiednie
poszerzenie prepiku A. Zatem materialy (Ga,Mn)N badane w tej pracy wykazuja inng strukture
elektronowq i nalezy oczekiwa¢ przewagi jonéw Mn** nad jonami Mn** w obecnej w nich
mieszaninie jonéow Mn. Nalezy tez wspomnie¢, ze glownym celem pracy [H8]
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byta kompleksowa analiza, oparta o obszerny zbior wynikdw eksperymentalnych, jaki wptyw
na wiasnosci cienkich warstw (Ga,Mn)N majg warunki ich wzrostu.

[H9] M.J. Winiarski, “Band gap evolution of bulk CuzN and monolayer Cu.N under nonhydro-
static strain,”, Journal of Solid State Chemistry 266 (2018) 161-165.

Azotek miedzi CusN wykazuje wysoka zmienno$¢ przerwy wzbronionej w zaleznosci
od warunkéw w jakich zostal uzyskany [16]. W pracy [H9] przeanalizowano wplyw
dwuosiowych odksztalcen komorki elementarnej w plaszczyznie ab na strukture elektronowa
CusN oraz hipotetycznej monowarstwy Cu;N. Ponadto zaproponowano Cu,AgN jako uklad
0 prostej przerwie wzbronionej. Jak przedstawiono na Rys. 16 (a), dwuosiowe odksztalcenia
rozciggajace moga prowadzi¢ w CusN do zmiany charakteru skosnej przerwy z R-M na R-I.
Nalezy podkresli¢, ze otrzymane teoretycznie (MBJLDA) warto$ci przerwy wzbronionej dla tego
zwigzku sa istotnie nizsze od wynikdw pomiaréw eksperymentalnych. Poniewaz Zzadne
rozwazane hydrostatyczne i niehydrostatyczne odksztalcenia komorki elementarnej CusN
nie prowadzq do silnego wzrostu E; w tym ukladzie, mozna oczekiwac, ze eksperymentalne
wartosci E; sa zdominowane przez efekt Bursteina-Mossa (podobnie do przypadku InN [1]).

(a) T T T T T T T T T T T T T T T T F j T ! T '
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2t ' CBM - 20 - CugN Cut 3
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g 15 [ compress. Cu23d ——
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2 10 .
i (b)
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(b) ’:_; I 1 T T
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1.5 S 20 ap-plane Cu1 3d ]
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< Qo 10 GPa
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> & S EAvaLs
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Rys. 16: (a) Wierzcholek pasma walencyjnego
(VBM) i dno pasma przewodnictwa (CBM)
obliczone w wybranych punktach k w strefie
Brillouina dla CusN w warunkach dwuosiowych

odksztalcenn komorki elementarnej w plaszczyzZnie
ab. Pionowa linia przerywana oznaczono E - Er (eV)
rbwnowagowy parametr sieciowy a; (b) wybrane Rys. 17:
przerwy energetyczne w funkcji parametru
sieciowego a.

Gestosci standw: (a) CusN - warunki
rownowagowe, (b) CusN - dwuosiowe Sciskanie,
(c) CusN - dwuosiowe rozciaganie, (d) monowar-
stwa CwzN, (e) CuAgN.
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Ewolucja gestosci stanow w CusN w warunkach dwuosiowych odksztatcen,
ktorg zobrazowano na Rys. 17, wskazuje na dwie klasy atoméw Cu (Cul i Cu2) w tym uktadzie.
Przebieg gestosci stanow monowarstwy Cu;N jest podobny do tego dla Cul w dwuosiowo
odksztalconym Cu;N, jednak ukilad ten wykazuje metaliczny charakter ze wzgledu
na przesuniecie energii Fermiego do pasma walencyjnego.

Tymczasem hipotetyczny materiat Cu,AgN w warunkach réwnowagowych moze byc¢
polprzewodnikiem o prostej przerwie energetycznej.

Wyniki przedstawione w pracy [H9] wskazuja, ze podobnie do przypadku InN [1],
przerwy wzbronione wysokiej jakoSci materialtow CusN powinny byc¢ istotnie nizsze
niz dotychczas opublikowane w literaturze (np. 1.2-1.7 eV [16]) oraz sugeruja mozliwos¢
inzynierii przerwy wzbronionej w takich ukladach poprzez formowanie nowych materiatow
zawierajacych jony Ag.

Podsumowanie

W pracach [H4, H6] pokazano, ze domieszkowanie talem moze prowadzi¢ do silnego
zwezenia przerw wzbronionych w azotkach indu i galu, co dla odpowiednich zawartosci talu
moze pozwoli¢ na uzyskanie przerw wzbronionych ponizej 0.7 eV, dotychczas niedostepnych
w azotkach pierwiastkow grupy III. Ponadto dla duzych zawartosSci talu w roztworach statych
TlInN mozna oczekiwac inwersji przerwy wzbronionej, ktora jest charakterystyczna dla izolato-
row topologicznych.

W pracy [H5] przewidziano, ze roztwory stale AINP o niewielkiej zawartosci fosforu
rowniez moga wykazywac relatywnie waskie przerwy wzbronione. Kolejnym dobrym
kandydatem na pétprzewodnik azotkowy o waskiej przerwie wzbronionej jest CusN, dla ktorego
w pracy [H9] wyznaczono E; = 0.44 eV.

Badania teoretyczne sa przydatnym narzedziem do interpretacji wynikéw pomiaréw
spektroskopii rentgenowskiej (XANES) dla ferromagnetycznych materiatbw GaMnN. W pracach
[H3, H7, H8] pokazano réznorodne wyniki ze wzgledu na zastosowane techniki obliczeniowe
(dziura rdzeniowa, polaryzacja), co ttumaczy rozbieznoSci pomiedzy wynikami literaturowymi
na temat stanu jonéw Mn*/Mn** w azotku galu. Wykazano réwniez bardzo silny wpltyw
obecnosci luk azotowych na strukture elektronowa materiatbw GaMnN.
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5. Omowienie pozostalych osiagnie¢ naukowo-badawczych

Moja dotychczasowa praca naukowa koncentrowala sie na badaniu struktury

elektronowej  roznorodnych klas materialbw: nadprzewodnikéw, polprzewodnikow,
katalizatorow tlenkowych, termoelektrykow oraz wybranych magnetykow (zwigzkow uranu).

5.1. Prace dotyczace nadprzewodnikéw
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[P18] M.J. Winiarski, M. Samsel-Czekata, "The electronic structure of CeNiGes; and YNiGe;
superconductors by ab initio calculations", Solid State Communications 179 (2014) 6-10.

[P19] M.J. Winiarski, “Electronic structure of non-centrosymmetric superconductors
Re»(Nb;Ti)s by ab initio calculations”, Journal of Alloys and Compounds 616 (2014) 1-4.

[P20] M.J. Winiarski, M. Samsel-Czekata, “Electronic structure of non-centrosymmetric
superconductor LaPdSis; and its reference compound LaPdGe;”, Intermetallics 56 (2015)
44-47.

Tematyka mojej rozprawy doktorskiej obejmowalta badania struktury elektronowej kilku
rodzin zwigzkow nadprzewodzacych [P1-P4, P11-P14, P17-P18]. Wsrod nich szczegdlnie
interesujace sa chalkogenki Zelaza (FeSe i pochodne zwiazki), poniewaz ich komorki
elementarne wykazuja najprostsza budowe warstwowa w porOwnaniu z innymi
wysokotemperaturowymi nadprzewodnikami Zelazowymi. Poza tym nie sa tak toksyczne jak
arsenki, co sugeruje ich duzy potencjat aplikacyjny. W latach 2012-2018 opublikowatem serie
prac [P1-P10] na temat struktury elektronowej chalkogenkdéw zelaza, w zaleznosci od
domieszkowania oraz odksztatcen komorki elementarnej. W pracach tych wykazano korelacje
pomiedzy wystepowaniem niekonwencjonalnego nadprzewodnictwa a fluktuacjami spinowymi,
zwigzanymi z tzw. nestingiem powierzchni Fermiego oraz odpowiednim porzadkiem
antyferromagnetycznym typu single-stripe.

Ponadto  przeprowadzilem badania struktury elektronowej innych znanych
nadprzewodzacych zwigzkow zelaza [P11, P12], niklu [P13, P14] i palladu [P15, P16]. Pomimo
faktu, ze zwiazki te nie wykazuja niekonwencjonalnego nadprzewodnictwa, ich wiasnosci
elektronowe moga stanowi¢ interesujaca referencje dla nadprzewodnikéw zelazowych.

Hipoteza parowania za posrednictwem fluktuacji spinowych moze by¢ réwniez
rozwazana dla nadprzewodnikéw ciezkofermionowych, czego dowodza opublikowane w ramach
rozprawy doktorskiej prace na temat struktury elektronowej Ce;NisGes[P17] i CeNiGe;[P18].

W ostatnich latach duzym zainteresowaniem cieszyly sie nadprzewodniki
niecentrosymetryczne, dla ktérych rozwaza sie mozliwoS¢  wystepowania czeSciowo
niekonwencjonalnego (trypletowego) parowania z powodu silnego antysymetrycznego
oddzialywania spinowo-orbitalnego. W tej tematyce opublikowalem badania struktury
elektronowej Re,4(Nb;Ti)s [P19] i LaPdSi; [P20].

5.2. Pozostale prace dotyczace pélprzewodnikow

[P21] P. Scharoch, M. Winiarski, “An efficient method of DFT/LDA band-gap correction”,
Computer Physics Communications 184 (2013) 2680-2683.

[P22] M.J. Winiarski, M.P. Polak, P. Scharoch, “Anomalous band-gap bowing of AIN;..P
alloy”, Journal of Alloys and Compounds 575 (2013) 158-161.

[P23] M.P. Polak, M.J. Winiarski, K. Wittek, P. Scharoch, “Elastic Properties and the Band
Gap of Semiconductor Alloy: A Comparative Study of Various Ab Initio Approaches”,
Advances in Materials Science and Engineering 2016 (2016) 1429023.
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[P24] T. Wozniak, P. Scharoch, M.J. Winiarski, “Structural Parameters and Electronic
Structure of Monolayers of Transition Metal Dichalcogenides from Ab Initio
Calculations”, Acta Physica Polonica A 129 (2016) A-56.

[P25] M.P. Polak, P. Scharoch, R. Kudrawiec, J. Kopaczek, M.J. Winiarski, W.M. Linhart,
M.K. Rajpalke, KM. Yu, T.S. Jones, M.J. Ashwin, T.D. Veal, “Theoretical
and experimental studies of electronic band structure for GaSb:..Bix in the dilute Bi
regime”, Journal of Physics D: Applied Physics 47 (2014) 355107.

Wsrdd prac na temat struktury elektronowej wybranych potprzewodknikow [P21-P25],
jedna z najbardziej oryginalnych jest opracowanie efektywnej metody poprawy wynikow
wyznaczania przerw wzbronionych poélprzewodnikéw z obliczen DFT [P21]. W ramach
standardowych obliczen struktury pasmowej zaproponowano jednoparametrowq poprawke,
ktéra prowadzi do uzgodnienia teoretycznych warto$ci przerwy wzbronionej z danymi
eksperymentalnymi. Ponadto wykazano, ze dla polprzewodnikéw o strukturze blendy cynkowej
istnieje liniowa zalezno$¢ pomiedzy eksperymentalnymi wartosciami przerwy energetycznej
a parametrem poprawki. Ta metoda pozwala rowniez na okreSlenie ab initio przerwy
energetycznej dla dowolnego skiadu potprzewodnikowego roztworu stalego w przypadku,
gdy znane sg wyniki dla dwoch dowolnych jego sktadow.

Warto réwniez podkreslic wklad badan teoretycznych w zrozumienie zjawisk
zachodzacych w polprzewodnikach o waskiej przerwie energetycznej GaSbi.Bix [P25].
Obecnos¢ atomoéw Bi w takich ukladach powoduje zwezenie przerwy energetycznej i bardzo
silny wzrost oddziatywania spinowo-orbitalnego. Oba te zjawiska sq pozadane z punktu widzenia
zastosowan takich materialbw w optoelektronice. Wspotpraca z zespotem eksperymentalnym,
realizujgcym badania nad potprzewodnikami III-V domieszkowanymi Bi, byla bezposrednig
motywacja do przeprowadzenia analogicznych badan teoretycznych dotyczacych azotkow
domieszkowanych talem [H1, H4, H6].

5.3. Prace dotyczace katalizatoréw tlenkowych

[P26] T. Pabisiak, M.J. Winiarski, T. Ossowski, A. Kiejna, “Adsorption of gold subnano-
structures on a magnetite(111) surface and their interaction with CO?”, Physical
Chemistry Chemical Physics 18 (2016) 18169-18179.

[P27] T. Pabisiak, M.J. Winiarski, A. Kiejna, “CO adsorption on small Au, (n = 1-4) structures
supported on hematite. I. Adsorption on iron terminated a-Fe>Os (0001) surface”, Journal
of Chemical Physics 144 (2016) 044704.

[P28] T. Pabisiak, M.J. Winiarski, A. Kiejna, “CO adsorption on small Au, (n = 1-4) structures
supported on hematite. II. Adsorption on the O-rich termination of a-Fe,O5(0001)
surface”, Journal of Chemical Physics 144 (2016) 044705.

[P29] M.J. Winiarski, M. Kurnatowska, “Electronic structure of Ce;.<MO,, where M = Rh, Pd,
by MBJLDA calculations”, Solid State Sciences 86 (2018) 34-37.

[P30] M. Kurnatowska, E. Piskorska-Hommel, P. Kraszkiewicz, M.J. Winiarski, “New doubly
doped cerium oxide Ce;.«,Yb.Pd,O.5: the effect of ytterbium doping on stabilization of
reduced palladium species on doped ceria oxide”, Materials Chemistry and Physics 229
(2019) 49-55.
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Adsorpcja atoméw metali szlachetnych na powierzchniach hematytu i magnetytu
(tlenkow zelaza) cieszy sie duzym zainteresowaniem ze wzgledu na wiasnosci katalityczne
takich ukladoéw. Obliczenia dla powierzchni hematytu (0001) oraz magnetytu (111) wskazaty
na odmienny charakter adsorpcji nanoczastek Au na terminacji zelazowej w porOwnaniu
z terminacja tlenowa. Poniewaz w rzeczywistych ukladach tworzonych z tlenkow zelaza
uzyskanie czystych terminacji jest trudnym zadaniem, potrzebna jest dokladna analiza
powyzszych zjawisk. Nastepnie badano adsorpcje czasteczek CO na ukladach Au/Fe,Os;
[P26, P27] oraz Au/Fe;O4 [P28]. Uzyskane wyniki sa wstepem do dalszych badan dotyczacych
wilasnosci katalitycznych powierzchni hematytu i magnetytu pokrytych czastkami ztota w skali
subnano.

Kolejna grupa badanych katalizatorow sa mieszane tlenki ceru Ce;.xMO,, gdzie M jest
metalem przejSciowym. Takie uklady moga charakteryzowa¢ sie tzw. samoregeneracja,
czyli odpornoscia na warunki panujace w rzeczywistych ukladach katalitycznych. Dotychczas
opublikowalem wstepne badania struktury elektronowej Ce;«MO,, gdzie M = Rh i Pd [P29],
ktérych celem bylo przeanalizowanie dzialania wspoétczesnej metodologii obliczen DFT
oraz wyznaczenie widm spektroskopii rentgenowskiej adsorpcji (XAS), ktére mogg byc
zweryfikowane eksperymentalnie, jak w przypadku Ce...,YbsPd,O..5 [P30].

5.4. Prace dotyczace termoelektrykow

[P31] M.J. Winiarski, K. Bilinska, K. Ciesielski, D. Kaczorowski, “Thermoelectric
performance of p-type half-Heusler alloys ScMSb (M = Ni, Pd, Pt) by ab initio
calculations”, Journal of Alloys and Compounds 762 (2018) 901-905.

[P32] M.J. Winiarski, K. Bilinska, “High thermoelectric power factors of p-type half-Heusler
alloys YNiSb, LuNiSb, YPdSb, and LuPdSb”, Intermetallics 108 (2019) 55.

Badania struktury elektronowej i wtasnosci transportowych wybranych faz pot-Heuslera
[P31, P32] zostaly przeprowadzone niedawno. W pracach tych wykazano dobra iloSciowa
zgodnos¢ pomiedzy wynikami modelowania i literaturowymi danymi eksperymentalnymi oraz
najnowszymi wynikami prac eksperymentalnych prowadzonych w INTiBS PAN. Przewidziane
teoretycznie wysokie wartosci termoelektrycznego wspétczynnika mocy dla ScPtSb w wysokich
temperaturach oraz YNiSb i LuNiSb w temperaturze pokojowej powoduja, Ze wyniki dalszych
badan nad tymi i podobnymi ukladami mogg by¢ interesujgce z punktu widzenia potencjalnych
zastosowan tych materiatow.

5.5. Pozostale prace

[P33] M. Winiarski, P. Scharoch, “Ab initio study of basic material properties of Fe, Co and Ni
ferromagnetic crystals”, Computational Materials Science 48 (2010) 700-704.

[P34] M. Samsel-Czekala, E. Talik, M.J. Winiarski, R. Tro¢, “X-ray photoemission
spectrum, electronic structure, and magnetism of UCu,Sb,”, Journal of Alloys
and Compounds 638 (2015) 313-319.

[P35] M.J. Winiarski, P. Deren, “Electronic structure of A.B'B"Os -type (A = Ca, Sr, Ba;
B' = Mg, Zn; B" = Mo, W) double perovskite oxides”, Optical Materials 90 (2019) 95-98.
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Z moich pozostalych prac, poswieconych gtéwnie badaniu dzialania metodologii obliczen
DFT dla wybranych klas ukladéw (ferromagnetycznych metali przejSciowych [P33],
miedzymetalicznych zwigzkéw uranu [P34], tlenkéw o strukturze podwdjnego perowskitu
[P35]), szczegblnie ciekawe wydaje sie bezposrednie poréwnanie pomiedzy wynikami
teoretycznego modelowania w ramach formalizmu LDA+U i eksperymetnalnymi widmami
spektroskopii rentgenowskiej (X-ray photoelectron spectroscopy, XPS) dla ferromagnetycznego
UCu,Sb,. W pracy [P34] wyznaczono optymalne wartoéci poprawki oddzialywania U zaréwno
dla pasm typu 5f uranu jak i stanéw 3d miedzi.

5.6. Dzialalnos¢ recenzencka

Recenzowalem kilkadziesiat artykuléw naukowych dla kilkunastu czasopism oraz projekt
grantowy dla Czeskiej Fundacji Nauki. W 2016 roku Journal of Alloys and Compounds przyznal
mi tytut “Outstanding Reviewer”. Od 2018 roku jestem czlonkiem miedzynarodowej rady
doradczej Materials Research Express.

5.7. Dzialalnos¢ dydaktyczna

Pomimo faktu, ze INTiBS PAN nie jest uczelnig, prowadzitem staze/wspélprace
ze studentami Politechniki Wroclawskiej i Uniwersytetu Wroctawskiego. Dziewie¢ z moich
dotychczasowych publikacji powstalo z udzialem wspélautoréw, ktérzy nie posiadali tytulu
magistra. Bylem promotorem pracy dyplomowe]j obronionej na Uniwersytecie Wroclawskim.
Aktualnie jestem promotorem pomocniczym w przewodzie doktorskim w INTiBS PAN.

5.8. Dane bibliometryczne wszystkich publikacji (stan z 02.04.2019):
- sumaryczny impact factor wedlug listy Journal Citation Reports (JCR): 106.78

— liczba cytowan publikacji wedhug bazy Web of Science: 230 (143 bez autocytowar)

— indeks Hirscha wedtug bazy Web of Science: 9
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