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1 Dane osobowe

Imie i nazwisko

Maciej buszezek

Miejsce zatrudnienia

Politechnika Gdaiiska
Wydzial Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanc]
ul. Gabriela Narutowicza 11,12, 80-233 Gdansk

2 Posiadane dyplomy i stopnie naukowe

1%

Tytul magistra inzyniera podstawowych problemow techniki uzvskany na Wydziale Fizyki
Techniczuej i Matematyki Stosowane]j Politechniki Gdanskiej w dnin 23 wrzesnia 1991 roku

Praca magisterska: , Wplyw warunkdw krystalizacyi na morfologie poliestru kwasu adypino-
wego & glikolu etylenowego”

Promotor: dr inz. Janina Foks

. Stopien doktora nauk fizycznych w zakresie fizyki uzyskany na Wydziale Fizvki Techniczne;j

1 Matematylki Stosowanej Politechniki Gdanskiej w dnju 28 wrzesnia 1999 rokn

Rozprawa doktorska: ., Wzrost krysztalow i wybrane wlasciwosci transportowe w ulktadzie
tlenkowym Pr-Ba-Cu-(07

Promotor: prof. dr hab. inz. Wojciech Sadowski

3 Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu

11

od 1 pazdziernika 1991r. do 30 wrzednia 1999r.
asystent naukowo-dydaktyczny na Wydziale Fizvki Technicznej i Matematyki Stosowanej
Politechniki Gdanskie]

. od 1 pazdziernika 1999r. do 31 pazdziernika 1999r.

specjalista naukowo-techniczny na Wydziale Fizvki Technicznej i Matematyki Stosowanej
Politechniki Gdanskiej

. od 1 listopada 1999r. do 31 grudnia 1999 r.

asystent naukowo-dydaktyezny na Wydziale Fizyvki Technicznej i Matematyki Stosowanej
Politechniki Gdanslkiej

od 1 stycznia 2000 r. do chwili obecnej
adiunkt naunkowo-dydaktyczny na Wydziale Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej
Politechniki Gdanskiej
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4

Wskazanie osiggniecia wynikajacego 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. nr 65, poz.
595 ze zm.)

Tytul osiggniecia naukowego

Osiagniecie naukowe stanowi jednotematyczny cykl publikacii pt.:

2

,Obliczenia z zasad pierwszych struktury elektronowej wybranych zwigzkéw

nadprzewodzgeych z rodziny ReBa;,CusOr (Re — atom ziem rzadkich)”

Wykaz prac tworzgcych jednotematyczny cykl publikacji

(autor/autorzy, tytul publikacji, nazwa wydawnictwa, rok wydania, rodzaj publikacji, impact

factor w roku wydania, udzial wlasny wyrazony w procentach)
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5 Omowienie celu naukowego wyzej wymienionych prac i osiag-
nietych wynikéw

5.1 Cel naukowy

Poprawne zrozumienie struktury elektronowej nadprzewodnikéow wysokotemperaturowych opisy-
wanych wzorem ReBasCuszOy_s (Re oznacza atom ziem rzadkich) stanowi ogromne wyzwanie
teoretyczne przede wszystkim ze wzgledu na fakt wspolistnienia w tych materiatach nadprze-
wodnictwa i magnetyzmu. Badania struktury elektronowej z zasad pierwszych (rac.: ab initio)
umozliwiaja wyznaczenie z duza doktadnoscia wielu wiellosei fizycznyeh istotnych w kontekgcie
nadprzewodnictwa. Mozliwe jest micdzy innvmi analizowanie gestodei stanéw elektronowyvch,
okreslanic przestrzennego rozktadu ladunku oraz wyliczanie wartodci momentow magnetycziych.
Metody ab initio pozwalaja takze na symulacje efektow trudnych do bezposredniej abserwacji w
eksperymencie.

Podstawowym celem przeprowadzonych badan bylo wyznaczenie z zasad pierwszych struk-
tury elektronowej wybranych przedstawicieli rodziny zwigzkoéw ReBasCuzOr_s. Otrzymane
rezultaty mialy przyczyni¢ si¢ do lepszego zrozumienia zaleznogei pomiedzy budows krvsta-
liczna badanych zwigzkow a ich strukturg elektronowa i whasnogciami nadprzewodzgeymi. Sporo
uwagi poswiecono modelowaniu lokalnych defektow strukturalnych oraz przewidywaniu whagei-
woscl zwiazkow, ktorych nie udalo si¢ dotad wytworzy¢ w postaci jednorodnej tazy. Podjeto
rowniez probe zbadania wplywn cisnienia hydrostatveznego na nadprzewodnictwo.  Uzyskane
rezultaty obliczeniowe porownywano z dostepnymi danvimi doswiadczalnymi.

5.2  Ogolna charakterystyka badanej rodziny zwiazkow

Odkrycie przez Bednorza i Miillera w 1986 r. nadprzewodnictwa w ukladzie Ba-La-Cu-0 w
temperaturze 36 K [1| zapoczatkowalo intensywne badania innveh zwiazkow tlenkowveh. Juz w
nastepnym roku Wu i in. odkryli nadprzewodnictwo w zwiazkn Y BayCusOr_s (oznaczanym w
literaturze takze jako Y BC'O lub ¥123) w temperaturze okolo 90 K [2]. Uzyskanie tak wyso-
kie temperatury krytycznej stwarzalo mozliwoéé potencjalnych powszechnych zastosowan tego
materialu 7z wykorzystaniem relatywnie taniego cleklego azotu, majacego temperature wrzenia
77 K. Wkrotce odkryto calg rodzine analogicznych nadprzewodzacych zwiazkow Re BayCusOr s
zawierajacych atomy lantanowceéw lub inaczej ziem rzadkich (Re, ang.: rare earths | [3].

Wihasnodel 1 struktura krystaliczna ReBaaCuzO7_5 (Rel23), podobnie jak w przypadku
Y123, silnie zaleza od zawartosci tlemu. Tlen, ze wzgledu na jego stosunkowo duza ruchliwosc,
moze by¢ w latwy sposob wprowadzany 1 usuwany z ukladu, a zmiana stechiometrii tlenowe;
powoduje przejscie od struktury tetragonalne; P4/mmm (0.5 < § < 1) do rombowe; Prumm
(0 < 3§ <0,5), przy czym nadprzewodnictwo pojawia sie tylko w fazie rombowej.

Komérka elementarna typowego nadprzewodnika ReBasCuzQ+ (w fazie rombowej), wraz ze

stosowanymi powszechnie oznaczeniami pozycji poszezegolnveh atomow, zostala przedstawiona
na rys. 1. Mozna wyrdzni¢ tutaj kilka charakterystycznych warstw: (i) warstwy Cu(1)-O(1,4)
zawierajace tzw. faricuchy miedziowo-tlenowe (Cu@), w ktorych jon miedzi Cu(l) ma liczbe ko-
ordynacyjna 4 i jest otoczony przez 4 jony tlenu O(1.4) tworzace .czworokat” CuQy; (ii) warstwy
Ba-0(1); (iii) warstwy Cu(2)-0(2.3) tworzacej tzw. plaszezyzny micdziowo-tlenowe (CuQy).
w ktérych w pozycji Cu(2) znajduje si¢ jon miedzi o liczbie koordynacyjnej 5 i jest otoczony 5
Jjonami tlenu O(1,2,3) tworzacymi ,piramide” CuOs; (iv) warstwe jonu centralnego ziemi rzad-
kiej Ite. Warstwy (i)-(iil) s symetryczne wzgledem warstwy (iv) Re. W fazie rombowej pozycja
0(5) pozostaje nieobsadzona.

Uklad Rel23 opisywany jest za pomoca trzech statych sieciowych a, b i ¢. Przyjmuje sie,
ze stala sieciowa o jest zwigzana z kierunkiem Cu(1)-O(5), natomiast lancuchy miedziowo-
tlenowe wyznaczaja kierunek krystalograficzny opisywany staly sieciowa b (kierunek Cl(1)
0(4)). Stala sieciowa ¢ opisuje rozmiar komorki elementarnej w kierunku prostopadhvn do




&
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Rys. 1: Komorka elementarna zwigzku ReBayCluyO; (Re - atom ziem rzadkich). Warto zwrocié
uwage na charakterystyczne taricuchy Cu(l) O(1.4) i plaszezyzny Cu(2)-0(2.3) miedziowo-
tlenowe. W catkowicie utlenionej strukturze (faza rombowa) pozycja O(5) pozostaje nicobsa-
dzona. ‘

wszystkich wymienionych wezedniej warstw,

Z krystalograficznego punktu widzenia pozycje wezlowe Re i Ba w koméree clementarne;
Rel23 sa rownowazne, gdyz uklad ten moze hy¢ traktowany jako zdeformowany perowskit
(Re,Ba)CuOs. W przypadku lantanowcow majacych duzy promien jonowy (La, Pr. Nd),
zblizony do promienia jonowego Ba, istnicje mozliwosé zamiennego obsadzania tych pozycji przez
oba rodzaje atoméw, co prowadzi do pojawienia sie tzw. defektdw substytucyjnych, widocznych
glownie w podsiecit Ba-O), jako wynik obsadzania pozyveji Ba przez nadmiarowe atomy Re (oz-
naczane jako Rep,). Zamiana jonu Ba®* na Re™ oznacza jednak pojawienie sie jednego elek-
tronu wigcej w ukladzie, a to wymaga z kolei obecnosci dodatkowego atomu tlenu w pozycji O(5),
aby zachowana zostala réwnowaga tadunku (tlen. ktory jest akceptorem elektronu, wprowadza
do uktadu dziure). Zjawisko to prowadzi zatem do zaburzenia stechiometrii uktadu.

Jak pokazano powyzej, idealna struktura Rel23 moze byé schematycznie przedstawiona jako
sktadajaca si¢ z warstw CuO; (ptaszezyzn miedziowo-tlenowych) rozdzielonyeh atomami ziem
rzadkich Re. Te dwie warstwy rozdzielone sa obszarami skladajacymi sie z tancuchéw CuQ
i plaszczyzn BaO. W ukladzie niedomieszkowanym jony Cu(2)*T sa sprzezone ze soby poprzez
oddziatywania antyferromagnetyczne i taka plaszezyzna zachowuje sig jak izolator. Eancuchy
CuQO stanowig swoisty ,rezerwuar” (,magazyn”) tadunku, z ktorego moze on by¢ dostarczany do
plaszczyzn miedziowo-tlenowych. Aby zostata zachowana réownowaga tadunku, elektrony musza
by¢ usuwane z plaszczyzn CuQs, a powstajace w ten sposéb w nich dziury wykazuja ruch-
liwod¢ i moga by¢ nodnikami pradu. Ponizej temperatnry krytveznej dziury w plaszczvznach
miedziowo-tlenowych tworza pary Coopera o energii wiazania 2A (A — parametr prze

Y ener-
getyczney lub parametr porzgdku). W takim ujecin ptaszezyzny CuQs sy zatem odpowiedzialne
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za wlasnodel przewodzace i nadprzewodzace, natomiast pozostale warstwy dostarczaja nosnikow
pradu i maja wlasnoéci izolacyjne lub stabo metaliczne (gestosé stanéw na poziomie Fermiego
Er jest w takich obszarach mata). Przypuszeza sie. ze drgania tancuchow CuQ. skorelowane z
przemieszezenlem atoméw Ba, Cu(2) i O(2.3) moga by¢ powiazane 7z powstawaniem par nad-
przewodzacych, ale mechanizin powstawania nadprzewodnictwa w tego typu materiatach nie jest
Jednak do konca poznany. Trzeba zaznaczy¢ w tym miejscu, ze istnieja rowniez prace wskazujace
na mozliwos¢ powstawania nadprzewodnictwa w poblizu taicuchéw miedziowo-tlenowych [4, 5]
lub w plaszezyznach BaO [6).

Typowy zwiazek Rel23 w fazie rombowej jest nadprzewodnikiem o temperaturze krytveznej
okolo 90K Istnieja jednak pewne wyjatki. Do najbardziej znanych zaliczy¢ nalezy przede wszy-
stkim zwigzek Pr123, ktory uwazany jest powszechnie za nienadprzewodzacy [7-15], chociaz
— Jak pokazuja badania [4,16-23] — mozliwe jest przejicie tego uktadu w nietrwaly stan nad-
przewodzacy. Czynnikiem decydujacym okazuje sie w tym przypadku by¢ sposob przygotowania
probek, zmierzajacy gtownie do zminimalizowania ilogei defektow substytucyjnych Prpg,. Istnieja
ponadto dwa inne zwiazki lantanowceow, ktorych do tej pory nie udato sie wytworzy¢ w postaci
czystej fazy 123" Cel23 i Th123. Co ciekawe, zaréwno atomy ceru, jak i terbu moga byé
wprowadzone do struktury krystalicznej nadprzewodzacego zwiazku YIZS |24 26], jednak takie
domieszkowanie w obydwu przyvpadkach ma zupelnie odmienny wplyw na wlasciwosci uktadu.
Zaobserwowano mianowicie, iz C'e powoduje zanik nadprzewodnictwa w Y123, podezas gdy T'b
takiego efektu nie powoduje [27].

5.3 Opis stosowanych metod obliczeniowych

W latach szedcdziesiatych XX wieku stworzono podstawy nowej metody wyznaczania struktury
e]ehtzonowej w stanie podstawowym nktadow molekularnych i ciata stalego. Wedlug zapropo-
nowanej teoris funkcjonatu gestosei (DFT, ang.: density functional theory) gestosc elektronowa
(dostepna w cksperymencie) zastepuje abstrakcyjng funkcje falowa uktadu N-elektronowego.
DFT jest zatem koncepcja oparta na pojecin gestosci elektronowej, a u jej podstaw leza dwa
fwierdzenia sformufowane w 1964 roku, od nazwisk autoréw zwane fwierdzeniomi Hohenberga
~Kohna [28]. Znaczenie DFT we wspolezesnych badaniach naukowych potwierdzita Nagroda
Nobla w dziedzinie chemii kwantowej (W.Kohn — 1998).

Wynikajace z teorii DET metody obliczeniowe doczekaly si¢ wielu szezegotowych opracowan
(np. [29]). Przeprowadzenie konkretnych obliczen umozliwiaja rownanie Kohno-Shama [30),
ktorych rozwigzywanie przebiega iteracyjnie, zgodnie ze schematem pola samouzgodnionego (SCF,
ang.: self consistent field). W praktyce obliczeniowej zaklada sic pewna poczatkows gestose
eleltronowa p i korzystajac z niej wysznacza potencjat Vg, Dalej rozwiazuje sic jednoelektronowe
rownania Schrédingera.  Z otrzymanych spinorbitali wyznacza sie nowa (poprawiong) gestosé
elektronowa, a z niej z kolei nowy potencjal. Procedure powtarza sie az do nzyskania zadowala-
Jacej zbieznosci. W ten sposob metoda kolejnych przyblizen otrzymuje si¢ coraz dokladniejsze
funkcje falowe oraz energie ukladu.

Roéwnania Kohna-Shama daja wprawdzie §cisty opis problemu oddzialywan w uktadach wielo-
atomowych (w ramach przyblizenia Borna-Oppenheimera). ale rozwiazanie tych réwnai nie jest
mozliwe bez znajomosci energii korelacyjno-wymienne] opisywanej przez funkcjonal E,.[p]. W
najezesciej stosowanym przyblizeniu lokalnej gestoser (LDA, ang.: local density approximation)
cala przestrzen jest dzielona na nieskoriczenie male obszary o stalej gestosci elektronowej, a
catkowita energia £, jest suma wszystkich wkladéw pochodzacych od poszezegoluveh Jkomorek”.
Zaklada sig przy tym, ze wkiad od kazdego takiego malego obszaru jest rowny energii korelacyjno-
wymienne]j jednorodnego gazu elektronowego wypelniajacego identyczna objetosé. Oprocz LDA
istnieje rowniez przyblizenie gestosci spinowej (LSDA, ang.: local spin density approximation),
gdzie cala procedurg przeprowadza si¢ niezaleznie dla spinu ,do gory” (ang.: spin-up) i .na d61”
(ang.: spin-down). W nieco doktadniejszym przyblizeniu wogdlnionego gradientu (GGA, ang.:
generalized gradient approximation) stosuje si¢ dodatkowo poprawke polegajacy na nwzglednie-
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niu gradientéw gestosel, co pozwala na lepszy opis lokalnych efektow zwigzanych 2 niejednorod-
noscig gazu elektronowego. Obliczenia LDA/GGA okazuja sie¢ jednak malo precyzyjne, gdy
dotycza ukladow o silnej korelacji elektronowej (a do takich mozemy zaliczy¢ rodzine badanych
zwiazkow nadprzewodzacych ReBaxCuszOr, przede wszystkim ze wzgledu na obecnosé elek-
tronow Redf). Dokladnosé takich obliczen mozna znacznie zwigkszy¢ poprzez wzbogacenie
hamiltonianu elektronowego o czlon opisujacy oddziatywania Hubbarda. Wprowadzony w takim
ujeciu dodatkowy parametr I/ mozna interpretowac jako energie zwiazang z umieszezeniem dwoch
elektronow tego samego typu (up. 4f) w otoczeniu jednego atomu. Uzupelnienie hamiltonianiu o
czton Hubbarda, zastosowane do przyblizenia LDA lub GGA | wystepuje w literaturze odpowied-
nio pod nazwa LDA-U oraz GGA-U. Metoda ta daje znakomite wyniki w przewidvwaniu
wlasnosci elektrycznych 1 magnetyeznych réznych materiatow.

Dogodna baza, do opisu jednoelektronowych funkeji falowych w uktadach periodveznych,
jakimi sg ciala stale, jest zbior fol plaskich (PW, ang.: plane waves) zwigzanych z wektorami
sieci odwrotne) K. Liczba fal plaskich uzvtych w konkretnych obliczeniach zalezy od zaktadanej
Jrozdzielezosel”, czyli najmniejsze] interesujacej nas odlegtoger w siect krystaliczne) (przestrzeni
rzeczywiste]). W praktyce zestaw funkeji bazowveh musi byé ograniczony do skoriczonej liczby
wektorow A spelniajacych warunek K < K,,,.. gdzie K, odpowiada tzw. enrgii odciecio
(ang.: cut-off energy) swobodnego elektronu.

Stany ,glebokie” w krysztale (ang.: core), zwiazane z elektronami w rdzeniu atomowym,
nie réznia si¢ w zasadniczy sposéb od analogicznych stanow w pojedynczym, odizolowanym
atomie, co umozliwia zastapienie potencjalu w tym obszarze tzw. pseudopotencjatem. Wraz ze
zwigkszeniem odlegtosci od jadra atomowego psendopotencjal przechodzi plynnic w rzeczywisty
potencjal bez znaczgcego wplywu na opis ulkladu w tym obszarze. Metoda psendopotenciatéw,
chociaz bardzo efcktywna, z zalozenia nie umozliwia otrzyvmywania informacji o wlasnodciach
ukladu w otoczeniu jadra atomowego (np. o wzbudzeniach elektronéw z najnizszych powtok
elektronowych). Okazuje sie bowiem, ze rozwiazywanie réwnan Kohna-Shama poprzez rozwinie-
cie funkcji falowych wytacznie w zbiorze funkcji bazowych PW niesie ze soba pewne istotne
ograniczenia, przede wszystkim ze wzgledu na fakt wystepowania szybkich oscylacji funkeii
falowych w poblizu jadra atomowego, co sprawia, ze do poprawnego opisu potrzebne sa fale
plaskie o bardzo duzych wartosciach wektora falowego k. Ma to bezposredni wpltyw na zwiek-
szenie rozmiaru bazy PW (tj. na liczbe zastosowanych fal plaskich). a co za tym idzie, takze
na zmniejszenie szybkosel obliczent.  Warto jednak zauwazy¢, ze w duze) odleglosel od jadra
atomowego elektron zachowuje sie w przyblizeniu jak elektron swobodny, mozna go wiec opisy-
waé za pomoca fal ptaskich. Natomiast w poblizu jadra, w obszarze zawartym w tzw. sferze
atomowej (MT, ang.: muffin-tin), elektron zachowuje sie podobnie jak elektron w izolowanym
atomie i mozna go opisaé¢ funkcjami zblizonymi do atomowych harmonik sferycznych. Komorke
elementarng mozemy zatem podzieli¢ na dwa obszary: sfery MT o zadanym dla kazdego atomu
promieniu oraz obszar miedzy tymi sferami. Wewnatrz sfer MT zaklada sie potencjal sferyezny,
natomiast w pozostalym obszarze —— potencjal staty. Poniewaz nieciagtosé funkeji wiasnych na
powierzchni sfer MT prowadzitaby do skokowej zmiany energii kinetycznej. musi zachodzi¢ do-
datkowo warunek dopasowania (stowarzyszenia) fal plaskich na zewnatrz i atomowych funkeji
falowych wewnatrz obszaru MT. Powyzsza koncepcja stanowi podstawe pierwotnej metody sto-
warzyszonych fal ptaskich (APW. ang.: augmented plane wave). 7 uwagi na rozne $rednice
sfer MT zwigzanych z poszezegdlnymi atomami w komérce clementarne]. dokladnogé obliczen
przyjeto okresla¢ podajac parametr By, Kpnae, gdzie By, odpowiada promieniowi najmniejszej
sfery atomowej w analizowanej komoérce elementarnej. Metoda APW stanowila punkt wyjscia
dla najpopularniejszych metod uzywanych dzisiaj w obliczeniach kwantowomechanicznych w
ciele stalym. Obecnie najezeseiej wykorzy
nearyzowanych stowarzyszonych fal ptaskich z pelnym potencjatem krystalicznym (FP-LAPW,
ang.: full potential linearized augmented plane wave).

Przy opisie elektronow w ciele statym poshugujemy sie zasadniczo dwoma rodzajami stanow

stije sie jej rozwiniecie w postaci przyblizenia zli-
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Tabela 1: Wyjsciowa konfiguracja elektronowa dla poszczegolnych atomoéw tworzacych ukiad
ReBasCuzO7. Liczba n okresla ilosé elektronow 4f w atomie ziem rzadkich Re.

Atom Konfiguracja Stany rdzeniowe Stany walencyjne
Re [Xe] 4f" 5d 652 [Kr] 4d'° Af0 552 50 500 B2
Ba [Xe] 65 [Kr] 440 552 5p° 652

Cu [Ar] 3d° 457 [Ne] 352 3p8 3d° 452

0 [He] 25% 2p1 [He 25> 2p*

kwantowych. Sa to tzw. stany rdzeniowe, odpowiadajgce ,glebokim” elektronom znajdujacym
sie¢ w poblizu jadra atomowego oraz stany walencyjne, ktore odpowladaja za powstawanie wigzai
chemicznych. Tylko te ostatnie stany sa opisywane za pomocg metody LAPW, gdyz do opisu
elektronéw w rdzeniu wystarcza opis analogiczny do stosowanego dla elektronéw w izolowanym
atomie (po uwzglednieniu zewnetrznego potencjathu pochodzacego od elektronow walencyjnych).
Poniewaz efekty relatywistyczne zaczynaja odgrvwac role dla ciezszych pierwiastkow, atomowe
funkcje falowe liczone sa w takim przypadku w ramach tzw. prayblizenia skalarnie relatywisty-
cznego (ang.: scalar-relatvvistic approximation). Granica miedzy stanami rdzeniowymi i wa-
lencyjnymi nie jest jednak zawsze wyrazna. Czesto zdarza sie bowiem, ze stany opisywane za
pomocyg tej samej liczby orbitalnej [, ale nalezace do dwoch réznych pasm (rozne liczby kwan-
towe n) moga by¢ traktowane zarowno jako rdzeniowe, jal i walencyjne. Rozwiazaniem tego
problemu jest wprowadzenie do zestawu funkeji bazowych dodatkowych orbitali lokalnych (LO,
ang.: local orbitals), okreslonych dla konkretnego stanu [, m i atomu. LO nie zaleza od wektorow
kiK, poniewaz nie sg stowarzyszone z falami plaskimi na zewnatrz sfer MT.

© We wszystkich metodach wykorzystujacych stowarzyszone fale plaskie potencjat efektywny,
uwzgledniajacy zarowno oddziatywanie kulombowskie, jak i korelacyjno-wymienne, gwarantuje
duza ,elastycznosé” obliczen dla réznych ukladow ze wzgledu na brak wstepnych zalozen co do
ksztattu potencjatu. Podejscie FP-LAPW jest uznawane za jedna z najbardzie] precyzyjnych
metod sluzacych wyznaczaniu struktury elektronowej krystalicznych ciat statych. Umozliwia
przeprowadzenie szczegdtowej analizy wieln wlasnodei, micdzy innymi: krzyvwyeh dyspersji E(k)
(pasm), gestosci standw elektronowyeh (DOS), rozktadu gestodai tadunku. spinowvch momen-
téw magnetycznych, gradientu pola elektrycznego (EFG, ang.: electric field gradient) czy pola
nadsubtelnego (HFF, ang.: hyperfine field). Podstawows kwestia przy wyznaczaniu konkret-
nych wielkoscei fizycznych jest jednak okreslenie reprezentatywnego dla danego ukladu zestawu
wektorow falowych k w pierwszej strefie Brillouina. W przypadku obliczen DFT wyznaczenie
gestodel tadunku wymaga catkowania kwadratow modulow obsadzonych stanow Kohna-Shama
oraz sumowania po pasmach energetveznyveh w te] strefie. Z oczywistveh wzgleddw catkowanie

po calej strefie Brillouina nie jest mozliwe i niezbedne staje sie wprowadzenie wyjsciowego zbioru
specjalnych punktéw k (ang.: k — points), rownomiernie rozmieszczonych w tej strefie. W prak-
tyce wybor wlasciwej ,siatki” & jest podyktowany wielkoscia i symetria uktadu.

Prezentowane obliczenia struktury elektronowej wvkonano przy uzyciu programow WIEN9S
[31] (prace [H1,H2|) oraz WIENZk [32] (prace [H3-H7|) wykorzystujacych metode FP-LAPW
[33]. We wszaystkich pracach uzyte zostalo przyblizenie GGA [34]. Model komorki elemen-
tarne] kazdego analizowanego ukladu budowany byt na podstawie dostepnych danych krysta-
lograficznych [35, 36]. Rozmiary poszczegolnyeh sfer MT, wyrazone w atomowych jednostkach
dtugosei, wynosity odpowiednio 2,2-2.3 dla Re i Ba, 1,8-1,9 dla C'u i 1,55 dla O. Typowy zestaw
funkeji falowych sktadat sie z ponad 1200 funkeji LAPW oraz okolo 100 orbitali lokalnych przy
Rin - Konar = 6.0-7.0. W obliczeniach uzywano zazwyczaj 16 specjalnych punktow k w zre-
dukowanej strefie Brillouina, a jako kryterium zbieznogci wybierano gestosé tadunku (zakladana
dokladnosé byta rzedu 107%¢). Stany rdzeniowe i walencyjue byly traktowane w obliczeniach
w sposob samouzgodniony, pierwsze z nich z uwzglednieniem efektow relatywistycznych [37],
podobnie jak w izolowanych atomach, a drugie — w przyblizeniu skalarno-relatywistyeznym z
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dodanymi oddzialywaniami spinowo-orbitalnymi [38]. Zwiazane z atomami ziem rzadkich stany
4f, ze wzgledu na ich silnie zlokalizowany charakter. traktowano pierwotnie (prace [HI1,H2]) jako
~czesciowo rdzeniowe” (ang.: open core) i umieszezano je w sposob arbitralny na tyle gleboko
wzgledem poziomu Fermiego, aby znajdowaly sie zdecvdowanie ponizej dna pasma walencyjnego.
W poézniejszych pracach elektrony 4f traktowane byty jako walencyjne [H3|, a przy ich opisie
uwzgledniano takze poprawke Hubbarda U ~ 0, 4Ry [H4-HT7] w ramach podejscia GGA + U7 [39].
Wyjsciowa konfiguracja elektronowa dla atomow Ba, Cu i O byla niezmienna; zmieniata sie
wytacznie w przypadku atomu ziem rzadkich w zwiazku z rozna liczbe elektronow 4f (tab. 1).
W jednej z prac [HI1| wykonano optymalizacje geometrii struktury krystalicznej, prowadzaca
do minimalizacji calkowitej energii badanego uktadu, przy pomocy programu CASTEP [40].
Uzyta zostala w tym celu bardzo efektywna metoda pseudopotencjatow, wykorzystujaca baze
fal ptaskich oraz standardows procedure Manhorsta i Packa do generowania siatki specjalnych
punktow k.

5.4 Omoéwienie najwazniejszych wynikéw

Rezultaty przedstawione w pracach [H1-H7|, tworzacych jednotematyczny cykl publikacji pt.:
LObliczenia z zasad pierwszych struktury elekironowey wybranych zwiqzkéw nadprzewodzacych
z rodziny ReBaCusOr (Re — atom ziem rzadkich)”, dotycza czterech podstawowych zagadnieri
badawczych:

modelowania defektéw substytucyjnych 1 okreslenia ich wplywu na strukture elektronows
uktadu Pr123 [Hl,HBI,

— wyznaczania struktury elektronowej uktadow hipotetycznych Cel123 i Th123, ktorvch nie
udato sig zsyntetyzowac w postaci jednorodnej fazy rombowej [H2 H5|,

— szezegolowe) analizy rozktadu tadunku oraz oddzialywanl nadsubtelnych w stechiometry-
cznych uktadach Dy123 1 Gd123, charaktervzujacych sie bardzo dobrymi wlasnodciami
nadprzewodzacymi [H4,H7|,

— badania wplywu wysokiego cisnienia na strukture elektronowa i nadprzewodnictwo uktadu
Pr123 [H6).

Ponizej przedstawiono najwazniejsze wyniki prezentowane w poszezegolnych pracach z uwzgle-
dnieniem podziali na wymienione wezesniej zagadnienia badaweze.

5.4.1 Modelowanie defektow substytucyjnych

PrBayCugO7 (Pr123) jest dosé wyjatkowym przedstawicielem rodziny nadprzewodzacych zwigz-
kow ziem rzadkich Rel23. Uklad ten pomimo, ze ma te sama budowe krystaliczna co inne zwigzki
Rel23, nie wykazuje nadprzewodnictwa w skali makroskopowej. W literaturze zaproponowano
wiele modeli teoretycznych majacych wytlumaczy¢ nietypowe wtasciwosei Pr123. Do najbardzie]
znanych nalezy zaliczy¢: (i) magnetyvezne niszezenie par Coopera (ang.: magnetic pair breaking)
w wyniku wystepowania silnej hybrydyzacji Pr4f-0(2,3)2p; (ii) mechanizm zapetiania dziur
(ang.: hole filling) w plaszezyznach CuQs w zwiazku z mozliwa walencyjnodcia +4 atomoéw
Pr i wprowadzeniem do ukladu dodatkowych elektronéw; (iii) mechanizm lokalizacji nognikow
(ang.: carrier localization) prowadzacy do zmniejszenia koncentracji i ruchliwogei dzinr oraz
(iv) niszczenie nadprzewodnictwa, istniejacego — zdaniem autorow prac [4-6] — w lancuchach
CuO lub warstwach BaO, przez moment magnetyczuy nadmiarowych atoméw Pr obsadzajacych
pozycje Ba (defekty Prp,). Celem prac [H1,H3] byto zbadanie wplywu defektow substytucyinych
na strukture elektronowa uktadu Pr123.
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[H1] M. Luszczek, R. Laskowski, The influence of Prp, disorder on the electronic
structure of PrBasCuzO;, Physica Status Solidi B 230 (2): R1-R3, 2002.

Najprostszy model uktadu PrBasCuzO7 zawierajacego defekty Prp, mozna otrzymad zamienia-
Jjac miejscami w komoérce elementarnej atom Pr i jeden z atomow Ba. W ten sposob umieszezamy
Jnagnetyezny” atom Pr w warstwie 5aQ, tj. w bezposrednim sasiedztwie tancuchéow miedziowo-
tlenowych, zachowujac przy tym dotychczasowa stechiometrie 123”7 uktadu. Tak zmodyfikowana
komorka elementarna oznaczona zostala jako Pr123*.

Jako nastepny krok wykonano optymalizacje geometrii powstalej struktury krystalicznej
prowadzaca do minimalizacji catkowite] energii badanego uktadu. Zastosowano w tym celu
metode pseudopotencjatéow [40]. Biorac pod uwage relatywnie duza ruchliwogé tlenu obserwowana
w tej grupie zwiazkéw, w obliczeniach ,uwolniono” atomy tlenu w plaszezyznach i tancuchach

miedziowo-tlenowych przy jednoczesnym ,zamrozeniu” pozycji atomoéw miedzi. Takie podejscie
umozliwito dodatkowo wykorzystanie tych samych eksperymentalnych parametrow sicciowych
zarowno w przypadku idealnego ukladu Pr123. jak i badanego uktadu Pr123*. poniewaz w obu
przypadkach objetosc i wymiary komorki elementarnej byly identyvezne. W rezultacie przeprowa-
dzonej optymalizacji uzyskano komorke elementarna Pr123*, w ktorej plaszczyzna CuQsq zna-
Jdujaca si¢ migdzy dwoma atomami Be ulegla wyraznemu splaszczeniu, a atomy tlenu O(4)
w fancuchu miedziowo-tlenowym zostaly nieznacznie przesuniete w kierunku atomu Ba. Tak
przygotowany model Pr123* zostal nastepnie uzyty do dalszych precyzyjnych obliczen struk-
tury elektronowej ukladu zawierajacego defekty Prp,. Obliczenia te wykonane zostaly metoda
LAPW. Otrzymane wyniki poréwnano z analogicznymi rezultatami uzyskanymi dla wzorcowego
stechiometrycznego uktadu Pr123 (bez defektow).

Uzyskana struktura pasmowa nkladu Pr123 jest typowa dla przedstawicieli catej rodziny
zwigzkow ReBasCuzOr. Uklad ma charakter metaliczny z dominujacymi pasmami Cu(1)3d-
O(4)2p (taricuchy miedziowo-tlenowe) oraz Cu(2)3d-0(2,3)2p (plaszczyzny miedziowo-tlenowe)
przecinajacymi poziom Fermiego Ep. Widoczna jest wyrazna dyspersja E(k) w kierunkn z i y
odpowiedzialna za dwuwymiarowy charakter pasm w badanym ukladzie.

Z wyznaczonych krzyw}'ch DOS wynika, iz wartosci gestosci stanow na poziomie Fermiego w

przypadku obu analizowanych uktadow sg porownywalne. Zaobserwowano jednak duze rozszcze-
pienie spinowe struktury pasmowej (tzn. przesuniecie wzgledem siebie zarowno krzywych dys-
persji E(k), jak i DOS wyznaczanych niezaleznie dla spinéw ,do gory” i .na dél”) w stechio-
metrycznym uktadzie Pr123, dochodzace do ~ 0,5¢V. Pojawienie sie w obliczeniach wspomnia-
nego rozszezepienia moze wskazywaé na istnienie wyragnego efektywnego momentu magnety-
cznego. W przeciwieristwie do Pr123, w strukturze pasmowej uktadu Pr123* efekt rozszezepienia
spinowego jest praktycznie niezauwazalny.

Autorzy zakonczyli ten etap badan nad wplywem defektow substytucyjnych na zachowanie
si¢ uktadu Pr123 wskazujac na koniecznosé przeprowadzenia dalszych obliczen uwzgledniajacych
takze defekty tlenowe.

[H3] M. Euszczek, Charge distribution and magnetic interactions in PrBayCuzOr
with substitutional defects and oxygen disorder: the ab initio approach, Defect and
Diffusion Forum 242-244: 95-105, 2005.

Prezentowane w tym miejscu rezultaty sy efektem kontynuacji poprzednich badaii zmierzaja-
cych do okredlenia wplywu defektow substytucyjnveh w podsieci Pr-Ba na wlasnosci ukladu
PrBayCuzO7. W pracy wykorzvstano model w postaci .superkomorki™ 2 x 2 x 1 zlozonej z
czterech komorek elementarnych z jednym dodatkowym atomem Pr w pozveji Ba (defekt Prp,).
Poniewaz, jak wyjasniono wezesniej, ten typ defektu pociaga za soba zaburzenie stechiometrii
tlenowej, w proponowanym modelu obsadzono rowniez atomami tlenu pozycje O(5) w sasiedztwie
PT.B(L'

Obliczenia wykonane zostaly metoda APW-+lo wykorzystujac przyblizenic GGA. Stany 4f



M. Euszczek Zalgcznik nr 2 — Autoreferat w jezyvku polskim 11

zostaly tym razem ,uwolnione”, tak aby mogly swobodnie hybrvdyzowaé z innymi stanami w
pasmie walencyjnym. Jedng z niewatpliwych zalet zastosowanej metody byla mozliwodé wyz-
naczania tadunku w poszczegélnych sferach atomowych oraz okredlania wktadéw pochodzacych
od stanéw o charakterze s, p.d. f, czvli tzw. ladunkéw czqstkowych (ang.: partial charges), z
uwzglednieniem spinu. Wielkosci te dostarczyly szezegdlowych informacji o rozkladzie ladunku
w poszczegolnych obszarach analizowanego uldadu. Stosowane oprogramowanie umozliwito takze
wizualizacj¢ przestrzennego rozktadu gestosci ladunku w ukladzie w postaci .map spinowych”,
ilustrujacych romice mieday gestosciami fadunkn o przeciwnych spinach w plaszezyznach CuOs,
Ba0O i w warstwie zawierajgcej laricuchy CuQ. W pracy wyznaczono takze momenty magnety-
czne w poszczegdlnych sferach atomowych MT.

Jak wynika z przeprowadzonych obliczen, wprowadzenie do uktadu Pr123 defektu Prp, wraz
z tlenami migdzytaricuchowymi O(5) prowadzi do zauwazalnych zmian w rozkladzie tadunku
glownie w plaszezyznach CuOp oraz w taiicuchach CuO. Zmiany te dotycza przede wszystkim
tadunku zwiazanego z powtokami p w atomach tlenu i d w atomach miedzi. Z drugiej strony
ladunek baru i tlenu w plaszczyznach BaO pozostaje praktyeznie bez zmian. W obu anali-
zowanych uktadach, stechiometrycznym (idealnym) i zawierajacym defekty, widoczne jest an-
tyferromagnetyczne uporzadkowanie podsieci Cu(1)-Cu(2). Defekt Prpg, jest ponadto zrodlem
silnie zlokalizowanego momentn magnetycznego o wartosei 1,845

Otrzymane wyniki wskazujg, iz defekty Prg, i zwigzane z nimi zaburzenie stechiometrii
tlenowej moga mie¢ istotny wplyw na nadprzewodnictwo w uktadzie PrBasCusOs, glownie ze
wzgledu na zaindukowany w plaszczyznach CuO; dodatlowy moment magnetyczny oraz redys-
trybucje tadunku w calym ukladzie.

5.4.2 Struktura elektronowa uktadéw hipotetycznych

W kolejnych pracach [H2,H5] przedstawiono wyniki obliczen # zasad pierwszych otrzyvmane dla
dwoch hipotetycznych zwiazkow Cel23 i Th123, ktére nigdy nie zostaly zsyntetyzowane w postaci
stabilnej fazy ,123".

[H2] M. fuszezek, R. Laskowski, Electronic structure of CeBa,CusO-, Physica Status
Solidi B 239 (2): 361-366, 2003.

Celem tej pracy bylo wyznaczenie struktury pasmowej ukladu CeBasCus O+ (Cel23) oraz porow-
nanie jej z otrzymanymi strukturami pasmowymi istniejacych zwiazkow Y BasCusOr (Y123),
NdBayCuzO7 (Nd123) i PrBayCusO7 (Pr123). Obliczenia wykonane zostaly metods FP-
LAPW w przyblizeniu GGA. Stany Nd4df?, Pr4af? i Cedf! potraktowano jako .open core’,
analogicznie jak w omawianej wezesniej pracy [H1|. W zwiazku z brakiem stosownych danych
krystalograficznych dla uktadu Cel23 w obliczeniach wykorzystano dane eksperymentalne dla
.sasiedniego” uktadu Pr123 (zblizone promienie jonowe Prit i Ced*).

Otrzymane struktury pasmowe uktadow Y123 i Nd123 sa praktycznie identyczne, pomimo ze
neodym, w przeciwienstwie do itru, wykazuje moment magnetyczny zwiazany z elektronami 4 f%.
Efekt rozszczepienia spinowego pasm w przapadku Ned123 jest przy tym nieznaczny. Warto przy
okazji przypomnie¢, ze oba te zwiazki zalicza si¢ do dobrych nadprzewodnikéw wysokotempera-
turowych. Podobne wyniki otrzymali wezesniej Guo i Temmerman [41] dla nadprzewodzacego
uktadu GdBasCuzO7 (Gd123): struktura pasmowa ,magnetycznego” (G/d123 (ze wzgledu na
elektrony Gd4f7), wykazujaca niewielkie rozszczepienie spinowe, byla taka sama jak struktura
pasmowa ,niemagnetycznego” Y123, Uklad pasm w Pr123 i C'e123 pozostaje zasadniczo ten
sam co w uktadach Y123 i Nd123, ale tym razem pojawia sie juz wyrazne rozszczepienie spinowe
pasma walencyjnego dochodzace do 0. 5eV. We wspomnianej pracy [41] efekt ten byl wskazywany
Jjako glowna przyczyna zanilu nadprzewodnictwa w ukladzie Pr123 ze wzgledn na mozliwosé
wystgpienia mechanizmu magnetycznego niszezenie par Coopera.

W pracy postawiona zostala hipoteza robocza dotyczaca zaleznosei miedzy widocznym w
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obliczeniach ab initio rozszezepieniem spinowym struktury elektronowej a mozliwos

ia wys-
tapienia probleméw z zachowaniem stechiometrii 123”7 w rzeczywiste] strukturze krystalicznej.
Na podstawie dotychczasowveh wynikow (wlasnych oraz podawanych przez innych autorow)
mozna wysunaé przypuszczenie, iz stabilne strukturalnie materiaty z rodziny Rel23 (nawet z de-
fektamni) powinny mie¢ strukture krystaliczna zapewniajaca zanik efektu rozszczepienia pasm
elektronowych. Jesli rozszczepienie spinowe nie wystepuje (Y'123) lub jest pomijalnie male
(Nd123, Gd123), odchylenie od nominalnej stechiometrii ,123” jest znikome 1 poziom defek-
tow substytucyjnych jest niski. Takie materialy sg dobrymi nadprzewodnikami. W przypadku
materialow, w ktoérych nadprzewodnictwo nie wystepuje lub jest bardzo nietrwale (Pr123), po-
Jawia si¢ wyrazne odchylenie od nominalnej stechiometrii i wzrasta poziom defektow substy-
tucyjnych. Taka zdefektowana struktura krystaliczna moze wprawdzie zagwarantowa¢ minimali-
zacje rozszezepienia spinowego (co pokazano w poprzedniej pracy |H1|), ale z drugiej strony
prowadzi do zaniku nadprzewodnictwa. Takie samo destrukevine dziatanie atomow Pr i Ce na
wlasnoéci nadprzewodzace domieszkowanego nimi ukladu Y123 [26] pozwala sadzié, ze obydwa
te pierwiastki powoduja podobne zmiany strukturalne w sieci krystalicznej ,,123”. Prawdopodob-
nie jednak w przypadku uktadu Cel23 odchylenie od nominalnej stechiometrii musiatoby by¢
znacznie wieksze niz w ukladzie Prl123, co moze tlumaczy¢ problemy z synteza czystej fazy 1237
przy wykorzystaniu standardowych metod ze wzgledu na prowadzace do dekompozycji zbyt duze
przesuniecie na wykresie fazowym Ce- Ba-Cu-0.

[H5] M. Luszczek, Electronic structure of ThBa,CuzO7, Physica Status Solidi (B)
247(1): 104-108, 2010.

W pracy okredlono strukture pasmowa, przeprowadzono analize gestosci stanéw elektronowych
(DOS) oraz wyznaczono atomowe momenty magnetyczne w hipotetycznym ukladzie ThBasCusO;
(I'b123). Zwiazek ten, podobnie jak omawiony wezednie] Cel23 [H2], nie zostal do tej pory zsyn-
tetyzowany jako jednorodna faza. W tyvin przypadku jako przvezyvne podaje sie silne zamienne
obsadzanie pozycji 70 1 Ba przez oba rodzaje atomow [43, 44].

Do obliczen struktury elektronowej wykorzystano metode FP-LAPW oraz przyblizenie GGA.
Model komorki elementarnej 76123 zbudowano wykorzystujac dane krystalograficane dla uktadu
Gd123, gdyz TV** i Gd** maja zblizone promienie jonowe. Ze wergledu na silne oddzialywa-
nia korelacyjne elektronéw 4f w atomie Th w obliczeniach rzastosowano dodatkowo poprawke
kulombowska U = 0.4 Ry w ramach modelu Hubbarda (GGA +U).

Struktura pasmowa uktadu 76123 jest zgodna z wezesniejszymi obliczeniami wykonanymi dla
uktadéw Y123, Cel23, Pr123 i Nd123. Prowadz to do wniosku, ze w przypadku materiatlow
Rel23 uklad najwazniejszych pasm, zwiazanych z atomami C'u i O, nie zmienia si¢ zasadniczo
w wyniku podstawienia trojwartogciowych atomoéw ziem rzadkich w miejsce Y [41].

7 porownania krzywych DOS otrzymanych metodami GGA oraz GGA-+U dla uktadu 76123
wynika, ze wprowadzenia poprawki Hubbarda U pozwala przezwyciezy¢ pewne istotne ogranicze-
nie wystepujace w przyblizeniu GGA. W obliczeniach GGA waskie pasma zwigzane z elektronami
Thdf pojawiaja sie na poziomie Fermiego, co oznacza czeSciowe ich obsadzenie i w zwigzku z
tym nie moze by¢ poprawnie odtworzony znany z literatury wyraznie jonowy charakter Th*F
[42]. Taka struktura elektronowa wykazuje ponadto silne rozszczepienie spinowe. Zastosowanie
podejécia GGA+U powoduje pojawienie sie dwoch rozsunietych pasm 4 f odpowiadajacych obsa-
dzonym wigkszodciowym stanom (lezacym ponizej] Er) 1 nieobsadzonym stanom mniejszodciowym
(lezacym powyzej Er). Nastepuje dodatkowo wyrazne zmniejszenie rozszczepienia spinowego w
okolicy poziomu Fermiego. Z krzywych DOS wynika, ze najwieksze wktady do catkowite) wartosc
DOS pochodzg od atomow miedzi, przy czvin najwieksza gestosé stanow na poziomie Fermiego
N(Egp) otrzymano dla Cu(2) z ptaszczyzn miedziowo-tlenowych.

Ostatnia wielkoscig badana w pracy byl moment magnetyczny zwiazany z poszczegolnymi
atomami w hipotetycznym ukladzie Th123. Uzyskane wyniki wskazuja na wystepowanie silnego
zlokalizowanego momentu g =~ 5 92up w sferze atomowej Th. Moina zauwazy¢, ze chociaz
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terb wykazuje prawie czterokrotnie wiekszy moment magnetyczny od prazeodymu w analog-
icznym stechiometrycznym ukladzie ,123” [H3], to momenty indukowane w pobliskich plaszczyz-
nach CuOs w Th123 sa duzo mmniejsze niz w Pri23, a w bardzicj odleglych warstwach BaO
1 CuO (tancuchy) sa praktycznie do pominiecia. Najprawdopodobniej wiaze sie to ze stosunkowo
niewielkim rozmiarem jonu T6** w poréwnaniu z Prit (wynik tzw. kontrakeji lantanowcowey),
co sprawia, ze atom ten nie moze efektywnie oddziatywac z sasiednimi atomami.

Otrzymane wyniki wskazuja na mozliwosé¢ pojawienia sie nadprzewodnictwa w idealnym, ste-
chiometrycznym ukiadzie ThBasCus Oy, jesli tylko udaloby sie przezwyciezy¢ problemy zwiazane
z synteza trwalych probek o kompozycji zblizonej do nominalnej.

5.4.3 Rozktad tadunku i oddziatywania nadsubtelne

Omdwione wezesniej wyniki dotyczyly uktadow Rel23, ktore albo sa silnie zdefektowane i nie
wykazuja nadprzewodnictwa w skali makroskopowej (Pr123 [H1,H3|), albo w ogéle nie istnieja
w postaci czystej fazy ,123” (Cel23 [H2], Thb123 [H5]). W kolejnych pracach podjeta zostata
proba szczegolowej analizy struktury elektronowej istniejacych ukladow stechiometrycznych (w
fazie rombowej) bedgcych jednoczegnie dobrymi nadprzewodnikami wysokotemperaturowymi.

[H4] M. Luszczek, Electronic structure and charge distribution in DyBasCuzOr: The
ab initio approach, Physica C: Superconductivity and its Applications 469 (21):
1892-1897, 2009.

Zwiazek DyBaaCuzOr 5 (Dyl23) wykazuje bardzo dobre wlasnogci nadprzewodzace. Material
ten charakteryzuje si¢ wicksza wartoscia gestosci pradu krytycznego Jo niz dobrze znany nad-
przewodnik Y BagCuz0r_s (Y'123) [45, 46] 1 jest bardzo obiecujacy ze wzgledu na potencjalne
zastosowania techniczne [47]. W ukladzie Dy123 nie wystepuje praktycznie zjawisko obsadzania
pozycji Ba przez atomy Dy. Uklad ten w fazie rombowej mozemy zatem traktowac jako idealnie
stechiometryczny.

W pracy wykonano obliczenia strulktury elektronowej Dy123 oraz Y123 (w celach poréw-
nawczych) metoda FP-LAPW stosujac przyblizenie GGA. Ze wzgledu na silne oddzialywania
korelacyjne elektronéw 4f w atomie dysprozu zastosowano dodatkowo poprawke kulombowsks
U = 0,4Ry w ramach modelu Hubbarda (GGA+U). Przeprowadzono szezegdtows analize ges-
tosci stanéw elektronowych (DOS), zbadano rozklad tadunku oraz wyznaczono atomowe mo-
menty magnetyczne dla obu wymienionych ukladow.

W badaniach struktury elektronowej materialow nadprzewodnikowych zwraca si¢ zazwycza]
szezegdlng uwage na gestos¢ stanow elektronowych w bezposrednim otoczeniu poziomu Fer-
miego. W tlenkowych nadprzewodnikach wysokotemperaturowych przerwa energetyczna 24,
odpowiadajaca energii wigzania pary Coopera, wynosi w przyblizeniu 50meV [48]. Krzywe DOS
w poblizu Fr wyznaczone dla Dy123 1 Y123 maja zblizony ksztalt. Wprawdzie w przypadku
ymagnetycznego” Dy123 widoczne jest wyrazne rozszczepienie spinowe, $wiadczace o wystepowa-
niu oddziatywan magnetycznych w ukladzie, ale pojawia sie ono ponizej —50meV i w zwiazku
z tym efekt ten nie powinien mie¢ wplywu na nadprzewodnictwo w uktadzie. Wartosé DOS na
poziomie Fermiego w przypadku uktadu Dyl23 jest ponadto nieco wieksza niz otrzymana dla
Y123, co moze oznacza¢ lepsze wlasnosci nadprzewodzace w pordwnaniu z Y123,

Analiza rozktadu gestosci stanow dla poszezegolnych sfer atomowych pozwala okresli¢ szczego-
ty struktury elektronowej uktadéw Dy123 1 Y123, W przypadku dysprozu mamy do czynienia
z wyrazng dominacja waskich pasm Dydf, podezas gdy wklad do calkowitej gestosci stanow w
uktadzie 123" pochodzacy od atomow itru jest pomijalnie maty. Wartodé gestosé standw na
poziomie Fermiego dla miedzi z plaszczyzn CuOs jest zdecydowanie wicksza niz dla miedzi z
taficuchéw CuO. Krzywe DOS dla tlenow O(2) i O(3) z ptaszczyzn CuOq sa praktycznie iden-
tyczne, co swiadezy o matym wplywie warstw lancuchéw (wystepujacych w fazie rombowej) na
strukture elektronowa plaszezyzn miedziowo-tlenowych.
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W dalszej kolejnoéci przeanalizowano rozklad tadunku czastkowego Dy (5s,5p,5d,4f), Ba
(6s,5p.5d), Cu (4s,4p,3d) 1 O (25, 2p) w poszczegdlnych sferach atomowych w uktadzie Dy123 z
uwzglednieniem spindw wigkszosciowych 1 mniejszosciowych. Zauwazono, iz tylko niewielka czesé
tadunku Dy4f .wycieka” ze sfery atomowej (0,07e), co wskazuje na silng przestrzenng lokaliza-
cje elektronow f, uniemozliwiajaca efektywna hybrydyzacje z innymi elektronami walencyjnymi.
Stany 4f sa ponadto silnie spolaryzowane spinowo (roznica pomiedzy wartoscia ladunku dla
stanow wigkszosciowych i mniejszosciowych) i odpowiadaja za pojawienie sie oddzialywan mag-
netycznych. Rozklad tadunku czastkowego dla dysprozu wskazuje na konfiguracje zblizona do
4f95525p0, ktora jest charakterystyczna dla odizolowanego jonu Dy ™.

Zauwazono, ze w obu badanach uktadach w sferach Cu(2) jest mniej tadunku niz w Cu(1),
co wskazuje na transfer elektronow z ptaszczyzn CuO, do fancuchow CuQ, przy czym efekt ten
wydaje si¢ by¢ nieco silniejszy w praypadku ukladu Dyl123. Sumaryezny tadunek w plaszezyz-
nach CuOy w Dy123 jest o 0,04e mniejszy od ladunku analogicznych ptaszczyzn w Y123, Warto
przypomniec, ze zgodnie z modelem warstwowym przewodnictwo odbywa si¢ przede wszystkim
w plaszczyznach CuQsq, podezas gdy taricuchy CuO pelnia jedynie role ,rezerwuaru” dostar-
czajacego nosniki ladunku (dziury) do plaszezyzn miedziowo-tlenowych. Mozna zatem przy-
puszezad, iz zwiekszona koncentracja dziur we wspomnianych plaszezyznach powinna prowadzic

do poprawy wiasnosci nadprzewodzacych uktadu. Stwierdzono ponadto, iz silny zlokalizowany
moment magnetyczny dysprozu ug(Dy) = 4,92up generuje relatywnie stabe oddzialywania mag-
netyczne w uktadzie. W sasiadujacych bezposrednio z ;magnetycznym” dysprozem plaszczyznach
CuOs pojawia si¢ jedynie stosunkowo maly momentu pg(Cu(2)) = 0,0021u5.

Zaprezentowane w pracy rezultaty wskazuja na bardzo dobre wlasnogci nadprzewodzace ma-
teriatu o wzorze DyBasCusO i sa w zgodzie z danymi eksperymentalnymi.

[H7] M. Euszczek, Charge distribution and hyperfine interactions in GdBasCusO;
high-temperature superconductor from first principles, Superconductivity: Theory,
Materials and Applications: 491-502, (Ed.) V. Rem Romanovskii, Nova Science
Publishers Inc., New York, 2012.

W analizie wlasnosci nadprzewodzacych ukladu Rel23 rozktad tadunku wydaje siec mie¢ kluc-
zowe znaczenie. Koncentracja dziur w plaszezyznach CuQsg, ktora jest powszechnie traktowana
Jjako wielkod¢ majaca silny zwiazek z nadprzewodnictwem, zalezy od stopnia obsadzenia standw
Cu3dd oraz O2p. Niestety w przypadku tak zlozonych uktadow precyzyjne okreslenie rozktadu
tadunku wprost z eksperymentu jest problematyvezne. Istnieje jednak szereg metod dogwiadczal-
nych umozliwiajgcych pomiar tzw. oddziatywan nadsubtelnych (ang.: hyperfine interactions),
w szezegolnodei gradientu pola elektrycznego (EFG, ang.: electric field gradient) oraz pola
nadsubtelnego (HFF, ang.: hyperfine field), ktore to wielkosci pozwalaja uzyskaé¢ dokladna in-
formacje o lokalnych oddzialywaniach pomiedzy jadrem atomowym a otaczajacym je tadunkiem
elektrycznym. Interpretacja otrzymanych w ten sposdb wynikow dogwiadezalnych pozwala na
wnikliwg analize struktury elektronowej oraz oddzialywan magnetyeznyeh w badanyceh zwiazkach.
Z drugiej strony obliczenia struktury elektronowej w ramach formalizmu DFT umozliwiaja wyz-
naczenie teoretycznych wartosci parametrow EFG 1 HFF, co nmozliwia bezposrednie pordwnanie
z warto$ciami eksperymentalnymi.

Tensor EFG okresla szybkos¢ zmian pola elekirycznego generowanego w punkcie odpowiada-
Jacym pozycji jadra atomowego przez rozklad ladunku zwiazany z elektronami oraz innymi ja-
drami atomowymi 1 wmozliwia .probkowanie” lokalnej struktury elektronowej w stanie podsta-
wowym. Wyrazy diagonalne V., Vi, oraz V.. (okreslane wzgledem kierunkow krystalograficznych
a, bic) porzadkuje sie zwykle ze wzgledu na ich wartosé bezwzgledna i wprowadza sie nastepu-
jace oznaczenia: |Vi.| = |Vj,| = |Vie|. Wielkodé EFG jest najeczedciej podawana przy uzyciu
wyrazu diagonalnego majacego najwicksza wartos¢ (V,,) oraz dodatkowo za pomocy wspolezyn-
nika anizotropii, definiowanego jako n = (Vi — V},)/Vs. 2 kolei parametr HFF jest pre-
cyzyjnym miernikiem wiasnosci magnetycznych cial stalych i jednoczesnie pozwala oceni¢ jakogé
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funkcji falowych zastosowanvch do teoretyeznego opisu stanow rdzeniowych. Pole nadsubtelne
w punkcie okreslajacym pozycje danego jadra atomowego moze byé¢ zapisane w postaci sumy
Bhrs = B+ Byip+ Bory+ Blar, gdzie Be jest tzw. cztonem kontaktowym Fermiego, Byip odpowiada
oddziatywaniu momentu dipolowego jadra z polem magnetycznym zwiazanym z gestogca spinu
w atomie, By jest wkiadem pochodzacym od momentu orbitalnego atomu, a By, wiaze sie
z oddzialywaniem dipolowym z momentami magnetycznymi pozostatych atomow w sieci krys-
talicznej. Najwazniejszy wkiad stanowi czlon kontaktowy B, ktory uwzglednia oddzialywanie
jadra atomowego zaréwno z elektronami rdzeniowymi, jak i walencyjnymi.

W kolejne) pracy wykonano obliczenia z zasad pierwszych strulstury elelstronowej, rozkladu
tadunku i struktury nadsubtelnej, w szczegdlnosei gradientu pola elektrycznego (EFG) 1 czlonu
kontaktowego pola nadsubtelnego (HFF), nadprzewodnika wysokotemperaturowego o wzorze
GdBazCu307 (Gd123). Material ten, podobnie jak Dy123 [H4], moze by¢ traktowany jako
uklad idealnie stechiometryczny o symetrii Pmmm, wykazujacy pomijalnie maly poziom de-
fektow substytucyjnych. Do obliczen wykorzystano metode FP-LAPW, a wyjsciowa (atomowa)
konfiguracja elektronowa gadolinu byla nastepujaca: Gd [Xe] 4f7 5d 652, Efekty zwiazane z
oddzialywaniami korelacyjno-wymiennymi zostaty nwzglednione w ramach przyhlizenia GGA.
Ze wzgledu na silne korelacje elektronow Gidd f zastosowano dodatkowo poprawke kulombowska
U = 0,4Ry w ramach modelu Hubbarda (GGA - /). Gradient pola elektrycznego zostal wyzna-
czony bezposrednio z wyliczonej w sposab samouzgodniony gestoscei ladunku poprzez rozwigzanie
rownania Poissona [49]. Obliczenia pola nadsubtelnego wylkonane zostaly z wykorzystaniem re-
latywistycznej metody Breita [50]. Czlon kontaktowy B. wyznaczony zostal przez usrednienie
spinu w niewielkim obszarze (o rozmiarze opisanym promieniem Thomsona rr = Ze?/mc?)
wokol jadra atomowego. Otrzymane wyniki poréwnane zostaly z dostepnymi dla ukladu Gd123
danymi eksperymentalnymi [51-54].

Zgodnie z przewidywaniami, wyznaczona struktura elektronowa Gd123 wykazuje charakter
metaliczny z dominujacymi pasmami Cu(2)3d-0(2, 3)2p (plaszezyzmy CuQy) i Cu(1)3d-0(4)2p
(faricuchy CuQ) przecinajacymi poziom Fermiego, tak jak w uktadzie Y123 oraz w analizowanych
wezesnie] szezegolowo uktadach Rel23. Widoezne na lozywych gestosei stanow rozszezepienie
spinowe pasm na poziomie Fermiego, wystepuje tylko w obliczeniach GGA. Wprawdzie przyblize-
nie GGA+U réwniez prowadzi do powstania takiego efektu, ale pojawia sie on ponizej energii
—=50meV i nie powinien mieé istotnego wplywu na nadprzewodnictwo uktadu, podobnie jak w
omawianym wyze] ukladzie Dy123 [H4|. Wartos¢ DOS na poziomie Fermiego w uktadzie Gd123
Jest nieznacznie wigksza niz w ukladzie Dy123, co moze $wiadezyé o nieco lepszych wlasnogciach
nadprzewodzacych badanego ukladu. Potwierdzaloby to obserwowany w badaniach ekspery-
mentalnych lekki wzrost temperatury krytycznej T, pojawiajacy sie w ukladzie Rel23 wraz ze
wezrostem rozmiaru jonu Re?* [55]. Biorac pod uwage powyzsze spostrzezenia, mozna prayjac, iz
w przypadku ulkladu Gd123 przyblizenie GGA+U jest nadal lepszym wyborem niz standardowe
przyblizenie GGA.

W pracy przeanalizowano takze ladunek czastkowy w sferach atomowveh Gd (5s, 5p, 5d, 4f),
Ba (6s, 5p, 5d), Cu (4s,4p,3d) 1 O (2s,2p). Otrzymane rezultaty sa zgodne z wynikami analizy
rozkiadu tadunku w nadprzewodzacych uktadach Y123 [56] i Dy123 [H4].

W dalszej kolejnodci przedstawiono w pracy wyznaczone z zasad pierwszych parametry gra-
dientu pola elektrycznego (EFG). Wyliczona dla Gd wartodc V,, = —8,41-10%1 V/m? jest wicksza
od wartosci doswiadezalnych V., = —(5,1£0,2) - 10%! V/m? [53] i V.. = —4,9-10% V/m? [54].
7 drugiej strony, otrzymany wspolczynnik asymetrii n = 0,41 pokrywa sie (w granicach bledu
doswiadczalnego) z wartoscia 7 = 0.42 + 0,03 podana w pracy [53] lub jest nieco mniejszy od
wartosci eksperymentalnych n = 0,6 + 0.1 oraz 5 = 0,57 + 0,02 uzyskanych dla fazy rombowej,
opublikowanych odpowiednio w pracach [51] i [54]. Prezentowane wyniki obliczern EFG dla
atoméw miedzi i tlenu pozostaja w zgodzie zaréwno z odpowiednimi wartogciami teoretycznymi,
Jak i doswiadezalnymi wyznaczonymi dla uktadu ¥ BasCuzO7 [56).

Oddziatywanie miedzy jadrem atomowym i elektronami moze by opisane takie przy po-
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mocy efektywnego pola nadsubtelnego (HFF). Wyliczony moment magnetvezny gadolinu pgg >
6,93up jest porownywalny z wartodcia doswiadczalng peq = (7,4+0,6)pp otrzymana z dyfrakeji
neutronéw [57]. Silnie zlokalizowany moment spinowy Gd4f polaryzuje pasma walencyjne i
generuje relatywnie niewielkie momenty magnetyezne w badanym uktadzie, gléwnie w plaszezyz-
nach CuQq. Wyliczona dla Gd wartos¢ B, =~ 268 kG jest lekko niedoszacowana w porownaniu z
wartosciami eksperymentalnymi HFF By y = (290 + 30) kG [52, 53| i Bpy ~ 302 kG [51]. Moze
wiazac sie to z faktem, iz w obliczeniach nie uwzgledniane sa wkhady dipolowe i orbitalne HFF.

Zaprezentowane w pracy wyniki teoretyczne wykazuja bardzo dobra zgodnosé z ekspery-
mentem, co §wiadezy o poprawnym odtwarzaniu w obliczeniach rozktadu fadunku w badanym
uktadzie.

5.4.4 Symulacja efektu ciSnieniowego

Udana synteza nadprzewodzacych krysztalow Prl123, majacych temperature krytyczna T, =
85 K [16, 20], oraz odkrycie efektu wzrostu 7. w wyniku poddawania otrzymanych probek
wysokim ci§nieniom [58] staly sie motywacja do dalszych badan z zasad pierwszych tego ukladu.

[H6] M. Luszczek, Electronic structure of PrBasCuzO- after high-pressure compres-
ston from first principles, Physica C: Superconductivity and its Applications 471
(1-2): 29-34, 2011.

Z danych doswiadczalnych wynika, iz najwiekszy wzrost temperatury krytyeznej (7, = 105 K)
wystepuje w przypadku probek PrBa;Cus0, wykazujacych deficyt tlenowy (2 = 6.6) pray
cisnieniu P = 9.3 GPa. Wraz ze wzrostem cignienia obserwowano przy tym stopniowe zmniej-
szanie si¢ objetodel komorki elementarne] krysztaléow. az do osiggniecia w przyblizeniu 94%

wartoscl wyjsciowe], pray braku widocznych przemian strukturalnych ukladn.

Zaleznos¢ temperatury krytycznej od cinienia T.(P) w Pr123 moze by¢ dobrze opisana pray
pomocy modelu t — ¢t — J [59], przewidujacego dla prébek stabo utlenionych zaleznosé zblizona
do parabolicznej z maksimum 105,6 K przy 9.7 GPa. Dla probek utlenionych, o optymalne;
koncentracji nognikéw tadunku (dziur) w ukltadzie, model ten przewiduje natomiast wartosé
wyjsciowa T.(0) = 95 K (dla standardowego cignienia otoczenia) oraz warto$¢ maksymalng
97,2 K dla P = 4 GPa. Przy dalszyvm Sciskanin wysokocisnieniowym temperatura krytyczna
gwaltownie maleje do wartodci ~ 90 i dla 10 GPa. Warto jednoczesnie zauwazy¢, ze teoretyczna
wartos¢ T, = 95 K dla ukiadu nieutlenionego (7,(0) = 85 K') osiagana jest przy ciSnieniach
3,2 GPa oraz 20 GG Pa.

7 powyzszego opisu wynika zatem, 1z w zakresie cisnien 9 £ P < 10 GPa moga wys-
tapi¢ dwie zasadnicze sytuacje: (i) maksymalny wzrost wyjéciowe] temperatury krytycznej w
ukladzie nieutlenionym, albo (ii) znaczacy spadek T, w uktadzie catkowicie utlenionym (z = 7).
Celem tej pracy bylo zbadanie metoda ab initio mozliwosci negatywnego wplywu Sciskania
wysokocisnieniowego (P =~ 9GPa) na wiasnosei nadprzewodzace stechiometrycznego uktadu
P?‘BGQCMHO7.

Dziatanie cisnienia hydrostatyeznego na uktad Pr123 bylto symulowane poprzez odpowiednie
skrocenie stalych sieciowych ¢, bi ¢ w modelu komorki elementarnej przy jednoczesnvin zachowa-
niu wzglednych pozycji poszczegolnych atomow, tak aby otrzymaé objetosé .skompresowanej”
komorki elementarnej zblizona do wartosci eksperymentalnej. Podobne podejscie stosowano
wezesniej z powodzeniem w analogicznych obliczeniach przeprowadzonych dla nktadu Y123 [60].
Strukture pasmowa, rozklad tadunku i momenty maguetyczne wyliczono metoda FP-LAPW,
a efekty zwiazane z oddzialywaniami korelacyjno-wymiennymi zostaly uwzglednione w ramach
przyvblizenia GGA. Ze wzgledu na silne oddzialywania korelacyine elektronow 4 f w prazeodymie
zastosowano dodatkowo poprawke Hubbarda U = 0,4 Ry (metoda GGA+U).

Wyznaczona struktura elektronowa jest zgodna z wezesniejszymi rezultatami obliczeniowymi
[H1,H2,H3]. W wyniku dzialania ci$nienia pasmo walencyjne ulega poszerzeniu, w konsekwencji
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czego calkowita gestosc standéw na poziomie Fermiego ulega zredukowaniu. Warto jednak za-
znaczyC, ze jest to nadal warto$¢ stosunkowo duza, poréwnywalna z wyznaczonymi wezesniej
wartoéciami dla dobrych nadprzewodnikéw wysokotemperaturowyeh Dyl123 i Y123 o tempe-
raturuch krytycznych ~ 92 K [H4|. Fakt ten moze oznaczaé podobne wlasnosci nadprzewodzace
(1 porownywalna temperature krytyczna) stechiometryeznego ukladu Pri23 w czasie dciskania
wysokocignieniowego 1 ukltadu Dy123 (lub ¥123) w standardowych warunkach.

Analiza gestosé stanow (DOS) w poblizu poziomu Fermiego z uwzglednieniem spinow do
gory” i ,na dét’ prowadzi do wniosku, iz symulowane cisnienie powoduje wyrazne zwickszenie
rozszezepienia spinowego, co moze wplywaé negatywnie na nadprzewodnictwo.

Pod wplywem wysokiego cisnienia zewnetrznego odleglosei miedzy prazeodymem i sasiednimi
atomami w Pr123 si¢ zmniejszaja, co powinno z kolei prowadzi¢ do pojawienia sie silnej hybry-
dyzacji orbitali Prdf oraz O2p. Warto przypomniec, ze mechanizm ten byl wezedniej traktowany
w niektorych pracach jako gtéwna przyczyna zaniku nadprzewodnictwa w probkach Pr123 [61-
63]. W wyniku tego zjawiska moze dojs¢ bowiem do lokalizacji nosnikow tadunku i tym samym
pogorszenia wlasnosei transportowych. Wykonane obliczenia wydaja sie potwierdza¢ negaty-
wny wplyw ci$nienia na nadprzewodnictwo w badanym uktadzie. W wyniku §
ciSnieniowego pasmo Pr4df zwigzane ze stanami wickszosciowymi (spin ,do gory”

iskania wysoko-
), nachodzace
minimalnie na poziom Fermiego, jest przesuniete w strone wyzszych energii i w ten sposob
stopiel obsadzenia tego pasma ulega zmniejszeniu (oznacza to pojawienic si¢ w tym padmie

wigkszej ilogci dziur). W rezultacie plerwotna gestosé stanéw wzrasta, co moze byé interpre-
towane zaréwno jako przejaw silniejszej hybrydyzacji stanéw 4 f z innymi stanami walencyjnymi,
Jjak 1 lokalizacji nosnikow tadunku (dziur).

Krzywe DOS wyznaczone dla poszezegolnych sfer atomowych w ukladzie Pri123, ktory jest
poddany dzialaniu zewnetrznego cisnienia, zasadniczo nie odbiegaja, w znaczacy sposob od ana-
logicznych krzywych otrzymanych dla typowego ukladu Rel23 [H2,H4,H5 H7]. Widoczne sg
omowione wezesnie] waskie pasma 4f, a dominujaca role odgrywaja nieznacznie poszerzone
pasma zwigzane z elektronami walencyjnymi atoméw miedzi i tlenu.

Wyznaczony w tej pracy rozklad tadunku czastkowego w uldadzie Pr123 jest charakterysty-
czny dla wszystkich uktadéw Rel23 [H4 H5 HT7| i zgadza sie z wezesniejszymi rezultatami uzyska-
nymi dla tego ukladu [H3]. W warnnkach wystepowania zewnetrznego cignienia dochodzi jednak
do widoeznej redystrybucji fadunku. Mozna zauwazy¢, ze wszystkie sfery atomowe zawierajg
wickszy tadunck przy jednoczesnym zmniejszeniu tadunku o okoto 0,4e w pozostalym obszarze.
Innymi stowy, dochodzi do lokalizacji nognikow tadunku, co w rezultacie moze prowadzi¢ do
pogorszenia wlasnosci transportowych. W wyniku dziatania ci$nienia tadunek w ptaszczyznach
miedziowo-tlenowych zwieksza sie ponadto o ~ (. 1e, co naturalnie oznacza zmniejszenie kon-
centracji dziur w tym obszarze. Biorac pod uwage powszechnie uznawany za poprawny warst-
wowy model nadprzewodnictwa, redukeji koncentracji dziur w plaszezyznach CuOs powinno
towarzyszy¢ zmniejszenie temperatury krytycznej T,.

Réznica miedzy iloscia ladunku czastkowego zwigzanego ze spinem wickszosciowym 1 mniej-
szo$ciowym wywoluje pojawienie sie odpowiedniego momentu magnetyeznego. W wyniku dciska-
nia wysokocisnieniowego silnie zlokalizowany spinowy moment magnetyczny prazeodymu pg(Pr)
72 1,95 p ulega zmniejszeniu o okoto 0, 02p g przy jednoczesnym niewielkim zwiekszeniu wartosci
momentéw magnetycznych generowanych w plaszezyznach CuQ,, warstwach BaO oraz w rejonie
pomiedzy sferami atomowymi w calym uktadzie Pr123. Interpretacja otrzymanych wynikéw
jest bardzo trudna, mozna jednak przypuszczac, ze wieksze wartosci momentow magnetycznych,
zwlaszeza w plaszczyznach miedziowo-tlenowych, powinny mie¢ ujemny wplyw na wiasnosci
nadprzewodzace probek Pr123 poddanych dzialaniu silnego zewnetrznego cisnienia.

Wszystkie otrzymane w pracy wyniki wydaja sie potwierdzad¢ negatywny wplyw $ciskania
wysokocisnieniowego (P =~ 9GPa) na nadprzewodnictwo w utlenionych préobkach Pri23. Za-
prezentowane rezultaty obliczern eb initio sa rowniez zgodne z teoretvezna zaleznoscia T.(F)
zaproponowang dla tego uktadn [59].




M. Euszczek Zatacznik nr 2 — Autoreferat w jezyku polskim 18

5.5 Podsumowanie i wnioski koricowe

Odkrycie przez Miillera i Bednorza nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego zapoczatkowalo
mtensywny rozwéj badai nad tym zjawiskiem i zaowocowalo pojawieniem si¢ ogromnej liczby
publikacji naukowych. W wiekszosci sa to jednak prace dcisle dodwiadezalne poswiecone anali-
zie podstawowych wlasnosci fizycznych odkrytych zwiazkow nadprzewodzacych. Zdecydowanie
mniej miejsca poswieca si¢ natomiast teoretycznym badaniom struktury elektronowej, z ktorej
te wlasnosci wynikajg. Do teoretycznego wyznaczania struktury elektronowej cial stalych naj-
czescie] wykorzystuje sie obliczenia z zasad pierwszych w ramach teorii funkcjonalu gestosci
(DFT) ze wzgledu na ich dobrze udokumentowana duza dokladnosé, czesto nawet wieksza niz
w przypadku badari eksperymentalnych. Niestety do tej pory nie udalo sie stworzy¢ spojnego
teoretycznego opisu nadprzewodnictwa wysokotemperaturowego i mechanizm tworzenia nadprze-
wodzacych par Coopera w wysokotemperaturowych nadprzewodnikach tlenkowych weiaz budzi
wiele kontrowersji. Powszechnie przyjmuje si¢ jedynie fakt, ze wystepowanie w tych materiatach
oddzialywan wylgcznie typu elektron-fonon jest malo prawdopodobne. Teoria nadprzewodnictwa
BCS, ktorej nazwa pochodzi od inicjatow jej tworcow J. Bardeena, L. Coopera i R. Shrieffera,
ma bardzo szeroki zakres stosowalnosci i pomimo pewnych ograniczen stanowi dobry punkt
wyjscia takze dla opisu teoretycznego wlasciwosdei nadprzewodnikéow wysokotemperaturowych.
W zwigzku z tym w obliczeniach struktury elektronowej nadprzewodnikow szczegolng uwage
zwraca sie na rozklad gestosci stanéw elektronowych (DOS) na poziomie Fermiego i w jego
poblizu, gdyz wielko$¢ ta — zgodnie 7 teorig BCS determinuje wiasnosci nadprzewodzgce.
Jedng ze znanych cech nadprzewodnikow wysokotemperaturowych jest silna zaleznosé miedzy
koncentracja noénikéw tadunku i nadprzewodnictwem (zbyt mata lub zbyt duza koncentracja
nosnikow powoduje zanik nadprzewodnictwa). Istotne wydaje sie zatem teoretyczne okreslenie
rozktadu tadunku w danym ukladzie i analiza otrzymanych wynikéw w kontekscie whasnogei
nadprzewodzacych. Wazne i nierozstrzygniete do korica zagadnienie stanowi rowniez mozliwosé
wspolistnienia w niektorych materiatach nadprzewodnictwa i magnetyzmu. Wyznaczone z zasad
plerwszych wartosci atomowych momentéw magnetycznych w takich ukladach moze wobec tego
by¢ kluczowe.

Monotematyczny cykl publikacji pt.: .Qbliczenia z zasad pierwszych struktury elektronowej
wybranych zwigzkéw nadprzewodzqcych z rodziny ReBasCuzO; (Re — atom ziem rzadkich)”
mial w zaloZeniu stanowi¢ wlklad w dalsze badania teoretyczne materialow zaliczanych do kate-
gorii nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych. Ponizej zamieszczono zwiczte podsumowanie
najwazniejszych osiagnie¢ badawezych uzyskanych w ramach tego cyldu.

— Struktura pasmowa badanych zwiazkow jest typowa dla calej rodziny ReBasCus Oy [H1 H2,
H4-HT7]. We wszystkich przypadkach widoczny jest charakter metaliczny ukladu z dominu-
Jjacymi pasmami Cu(1)3d-0(4)2p (laricuchy miedziowo-tlenowe CuQ) i Cu(2)3d-0(2.3)2p
(ptaszezyzny miedziowo-tlenowe C'uQy) przecinajacymi poziom Fermiego Ep. Mozna takze
rauwazyC¢ wyrazna dyspersje E(k) w kierunkn z i y odpowiedzialna za dwuwymiarowy
charakter pasm w badanych zwiazkach [H1,H2,H3|. Otrzymane rezultaty potwierdzaja
tezg wskazujaca na stosunkowo niewielki wplyw trojwartosciowego jonu ziem rzadkich na
najwazniejsze dla ukladu pasma zwigzane z atomami miedzi i tlenu. Nalezy zatem przy-
puszezad, iz oddzialywanie elektronéw Redf z elektronami przewodnictwa z plaszezyzn
CuOs jest nieznaczne z powodu ich przestrzennej lokalizacji w sieci krystalicznej, zwlaszeza
w przypadku atoméw Re o relatywnic malym promieniu jonowym [H4,H5]. Réinice
widoczne w strukturze elektronowej wyznaczonej dla poszezegolnych uktadow moga wynikac
przede wszystkim ze sposobu w jaki sa traktowane w obliczeniach stany Re4f [H5H7].
Najlepsze wyniki wydaje si¢ dawac zastosowanie w obliczeniach poprawki knulombowskiej
U w ramach modelu Hubbarda (metoda GGA+U) [H4-H7], gdyz podejscie to gwarantuje
poprawny opis rozkladu tadunku w ukladzie. Swiadcza o tym przede wszystkim wyzna-
czone teoretycznie wartosel parametrow oddziatywan nadsubtelnych EFG i HFF [HT7]. ktére
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sa bezpodrednio zwiazane z rozkladem tadunku i pokrywaja sie z dostepnymi wynilami
doswiadczalnymi.

— Silnie zlokalizowany moment spinowy zwiazany z elektronami 4 f atoméw ziem rzadkich po-
laryzuje pasma walencyjne, co prowadzi do pojawienia sie tzw. rozszczepienia spinowego,
widocznego w postaci przesuniecia wzgledem siebie krzywych dyspersji E(k) [H1,H2| oraz
krzywych gestodci stanow (DOS) [H1,H2,H4-H7] wyznaczonych niezaleznie dla spinow
wdo gory” i na dol”. Wygenerowane w ten sposob w ukladzie stabe momenty magne-
tyczne pojawiaja si¢ glownie w sasiadujacych 2 atomami Re plaszezyznach CuOq [H3-HT).
W przypadlku dobrych nadprzewodnikow efekt rozszczepienia spinowego jest stosunkowo
niewielld [H2] i nie dotyczy stanéw lezacych w bezposrednim otoczeniu poziomu Fermiego
(zakres energii odpowiadajacy przerwie energetycznej 2A)[H4,H7]. Mozna wobec tego pray-
puszczad, 1z obecnodé  magnetycznego” atomu ziemi rzadkiej nie powinna negatywnie wply-
wac na wiasnoscl nadprzewodzace stechiometrycznego uktadu 1237,

— W przypadku uktadu Pr123 niezwykle wazna role odgrywaja pojawiajgce sie w czasie syn-
tezy defekty substytucyjne Prpg,, wywolujace zaburzenie stechiometrii tlenowej. Pokazano,
iz ten typ defektéw moze mieé¢ istotny wplyw na nadprzewodnictwo [H1], glownie ze
wzgledu na zaindukowany w plaszczyznach miedziowo-tlenowych dodatkowy moment mag-
netycziy oraz redystrybucje ladunku w calym uktadzie [H3]. Zwigzek Pr123 nie wykazuje
nadprzewodnictwa w skali makroskopowej, ale mozliwe jest pojawienie sie nietrwatego stanu
nadprzewodzacego w probkach przygotowanych w sposob zapewniajacy zminimalizowanie
ilogci defektow Prp,. Wyliczona struktura elektronowa stechiometrycznego uktadu Pri123
[H1,H2,H6] nie odbiega w znaczacy sposob od struktur elektronowych innych nadprze-
wodzacych zwiazkéw Rel23, co potwierdza mozliwodé przejécia tego ukladu w stan nad-
przewodzacy. 7 danych doswiadezalnych wynika ponadto, iz zastosowanie duzego cignienia
zewnetranego moze znaczaco wplywaé na nadprzewodnictwo w tym uktadzie. Przewidy-
wano, iz w wyniku dciskania wysokocisnieniowego pozbawione defektéw substytucyjnych
probki Pri123 powinny charakteryzowad sie gorszymi wiasnosciami nadprzewodzacymi.
Efekt ten udalo si¢ potwierdzi¢ w przeprowadzonych badaniach z zasad pierwszyeh. Wyko-
nana symulacja efektu cidnieniowego prowadzi w rezultacie do zmniejszenia gestodcel standw
elektronowych (DOS) na poziomie Fermiego przy jednoczesnym zwiekszeniu rozszezepicnia
spinowego, silniejszej lokalizacji fadunku, redukgji ilodci dziur w ptaszezvznach CuOs oraz
pojawienia si¢ w ptaszczyznach miedziowo-tlenowych wiekszych momentéw magnetycznych

[H6].

— Wyznaczona struktura elektronowa hipotetycznego zwiazku Cel23 [H2|, ktory nie tworzy
Jednorodnej fazy , 123", jest zblizona do struktury elelstronowej ukladu Pr123. W obydwu
przypadkach wystepuje rozszezepienie spinowe pasm wskazujace na podobieristwo pomiedzy
tymi ukfadami. Znany z literatury destrukcyjny wplvw atomow Pr i Ce na wlasnosci
nadprzewodzace domieszkowanego nimi ukladu wyjsciowego Y123 pozwala sadzié, ze oby-
dwa wymienione pierwiastki powoduja podobne zmiany strukturalne w sieci krystaliczne].
Mozna zatem podejrzewac, ze w uktadzie Cel23 réwniez powinny wystepowac defekty
substytucyjne zwiazane z obsadzaniem przez cer pozycji baru. Prawdopodobnie jednak
zwigzane z tym odchylenie od nominalnej stechiometrii musiatoby byé znacznie wicksze
niz w uktadzie Pr123 i mogloby prowadzi¢ do dekompozycji, co moze do pewnego stop-
nia tlumaczy¢ problemy z synteza czystej fazy C'el23 przy wykorzystaniu standardowych
metod. Zwigzek Th123 takze nie zostal do tej pory zsyntetyzowany jako jednorodna faza.
W przypadku tego ukladu jako przyczyne podaje sie silne zamienne obsadzanie pozycji
Thi Ba przez oba rodzaje atomow. Wyliczona struktura pasmowa 76123 [H5] jest ty-
powa dla wszystkich nadprzewodzacych ukladéw z rodziny Rel23. Pokazano, ze duzy
moment magnetyczny 704 f nie oddziatuje efektywnie z otoczeniem ze wzgledu na swoj sil-
nie zlokalizowany charakter. Uzyskane wyniki obliczeniowe wskazuja zatem na mozliwose
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pojawienia sie nadprzewodnictwa w tym ukladzie, jesli tylko udatoby sie przezwyciezyé
problemy zwiazane z synteza trwalych probek o kompozycji zblizonej do nominalne;j.

Do szczegdlnie nowatorskich osiggnie¢ badawczych (biorac pod uwage okres ukazywania sie
poszczegolnych publikacji) nalezy zaliczy¢:

— Okreglenie wplywu defektow substytucyjnych Prpg, na strukture elektronowa, rozklad
tadunku 1 oddzialywania magnetyvezne w ukladzie Pr123 oraz wskazanie na mozliwosé
powodowania przez te defekty zaniku nadprzewodnictwa [H1,H3|. ]

— Wyznaczenie struktury elektronowej nieistniejacych (hipotetycznych) ukladow C'el23 oraz
T'b123 i analize otrzymanych wynikéw w kontekscie prognozowanych wthasnosci struktural-
nych i nadprzewodzacych [H2.H5|.

— Wskazanie na stosunkowo niewielka polaryzacje pasm walencyjnych przez silnie zlokali-
zowany moment magnetyczny atoméw ziem rzadkich w dobrych nadprzewodnikach (Dy123
1 Gd123) prowadzaca do zaindukownia jedynie bardzo stabych momentéw magnetycznych
w odpowiedzialnych za wlasnosci transportowe plaszezyznach miedziowo-tlenowyveh CuOy
[H4,H7].

— Uzyskanie duzej zgodnosci wyliczonych z zasad pierwszych wartodei parametrow oddzia-
lywan nadsubtelnych — gradientu pola elektrycznego (EFG) i czlonu kontaktowego pola
nadsubtelnego (HFF) — z dostepnymi danymi doswiadezalnymi dla uktadu Gd123 swiad-
czacej o poprawnym odtwarzaniu rozkiadu tadunku w stosowanej metodzie obliczeniowe]
[H7].

— Przeprowadzenie symulacji efelctu cignieniowego w ukladzie Pr123 oraz wykazanie negatyw-
nego wplywu wysokiego cisnienia na wlasnosci nadprzewodzace w fazie rombowej [H6.
Otrzymane wyniki badaii ab initio umozliwiaja wyprowadzenie nastepnjacych ogélnych wnios-
kéw koricowych:

— Zastosowana metoda obliczeniowa pozwala w wiarygodny sposob wyznaczye strukture elek-
tronowy, rozklad tadunku oraz atomowe momenty magnetyczne w zwiazkach z rodziny
Rel23 oraz umozliwia przeprowadzenie analizy jakosciowe] wlasnosci nadprzewodzacych
tych materiatow.

— W stechiometrycznym ukladzie Rel23 o strukturze rombowej nie dochadzi do niszczenia
par Coopera w plaszczyznach miedziowo-tlenowych przez silnie zlokalizowany moment mag-
netyczny atomoéw ziem rzadlkich.

— Defekty substytucyjne wywolujace zaburzenie stechiometrii tlenowej moga byé odpowie-
dzialne za zanik nadprzewodnictwa w ukladach zawierajacych lekkie atomy ziem rzadkich
o duzym promieniu jonowym.

— Mozliwe jest pogorszenie wlasnoscei nadprzewodzacych stechiometryeznego ukladu Rel23
w fazie rombowej w wyniku dzialania wysokiego cisnienia (negatywny efekt cisnieniowy).

— Nie mozna jednoznacznie okresli¢ przyczyn niestabilnosei strukturalnej niektorych uktadow
z rodziny Rel23; przewidywana teoretycznie struktura elektronowa tych zwigzkow wskazuje
na mozliwos¢ istnienia nadprzewodnictwa.
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6 Omowienie pozostalych osiagnie¢ naukowo - badawczych

6.1 Dane bibliometryczne wedlug bazy Web of Science

Liczba publikacji: 17

Liczba cytowail (calkowita): 88

Liczba cytowan z pominieciem autocytowan: 55
Index Hirsha: 5

6.2 Wykaz pozostalych publikacji

Moja dotychezasows dzialalnodé naukowo-badaweza mozna podzielié na trzy zasadnicze okresy:

. Badania procesu krystalizacji poliestru kwasu adypinowego i glikolu etylenowego (PEA).

[1. Wytwarzanie krysztalow PrBayCusOr_s oraz badanie ich wlagciwosei strukturalnych i trans-
portowych.

IIT. Obliczenia z zasad pierwszych w ramach teorii funkcjonalow gestosci (DFT) wykonywane
gtownie dla zwigzkéw nadprzewodnikowych z rodziny ReBayCuzOr_;5 (Re atom ziem
rzadkich).

Ponizej zamieszezono szezegdlowy wykaz publikaci nie zwigzanych z tematyka habilitacyjna
(w porzadku od najstarszych do najnowszych) z podziatem na okres przed doktoratem i po
doktoracie.

Prace opublikowane przed doktoratem

[P1] J. Foks, M. Luszczek
Effect of temperature and supersaturation on the crystallization of polyethylene adipate from
diozane solutions
Journal of Crystal Growth 134 (3-4): 347-352, 1993.
(artykul w czasopismie wyréznionym w JCR)

[P2] J. Foks, J.T. Haponiuk, M. Luszczek
Primary and secondary crystallization of poly(ethylene adipate)
Journal of Thermal Analysis 43 (1): 309-313, 1995.
(artykul w czasopismie recenzowanym)

[P3] W. Sadowski, M. Gazda, B. Kusz, T. Klimczuk, M. Luszczek, J. Olchowik
Growth and characterization of PrBasCusOz s single crystals
Physica C: Superconductivity and its applications 235-240 (Part 1): 363-364, 1994.
(artykul w czasopismie wyréznionym w JCR)

[P4] W. Sadowski, M. Affronte, E. Walker, T. Klimczuk, B. Kusz, M. Gazda, M. Fuszczek,
0. Gzowski
Growth and transport properties of Ndyy,Ce,CuO,_, single crystels
Molecular Physics Reports 12: 213-218, 1995.
(artykul w czasopismie recenzowanym)

[P5] W. Sadowski, M. Euszczek, J.M. Olchowik, B. Susta, R. Czajka
Traces of superconductivity in PrBaCuO
Molecular Physics Reports 20: 213-216, 1997.
(artylut w czasopismie recenzowanym)
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[P6]

[P7]

(P9]

[P10]

[P11]

[P12]

[P13]

6.3

W. Sadowski, M. fuszczek, J. Olchowik

Structure and transport properties of PrBayCusO7_s crystals after thermal treatment
Proceedings of SPIE - The International Society for Optical Engineering 3724: 309-313,
1999.

(artykul w czasopismie recenzowanym)

M. Luszezek, W. Sadowski, T. Klimczuk, J. Olchowik, B. Susta, R. Czajka
Superconductivity in PrBasCusOr_s single crystals after high-temperature thermal treat-
ment

Physica C: Superconductivity and its Applications 322 (1): 57-64, 1999.

(artykul w czasopismie wyrdznionym w JCR)

Prace opublikowane po doktoracie

M. LEuszczek, W. Sadowski, T. Klimczuk, J. Olchowik

Structural properties of superconducting PrBasCusO7_s single crystals

Physica C: Superconductivity and its Applications, 341-348 (Part 1): 523-524, 2000.
(artykul w czasopigmie wyréznionym w JCR)

M. Luszczek

Structure and electric transport properties of Ca-doped bulk PrBayCusOr_s
Physica C: Superconductivity and its Applications 355 (1-2): 15-22, 2001.
(artykut w czasopi$émie wyroznionym w JCR)

M. Ruszczek, W. Sadowski

Growth and electric transport of Ca-doped PrBayCusOr_g single crystals
Crystal Research and Technology 36 (8-10): 917-923, 2001.

(artykul w czasopigmie wyréznionym w JCR)

M. Lbuszezek, W. Sadowski

Surface morphology of PrBa;CusQr_; single crystals after the long-lasting high-temperature
reduction

Central European Journal of Physics 1 (4): 626-633, 2003.

(artykut w czasopisiie wyrdznionym w JCR)

M. Luszczek

Structural and electronic properties of some intriguing (rare—earth)BasCusO- compounds
Recent Research Developments in Physics, vol. 5 Part I, 463-495, (Ed.) M. Kawasaki, N.
Ashgriz, R. Anthony, Transworld Research Network, Kerala, India, 2004.

(rozdzial w ksiazce o zasiegu miedzynarodowym)

M. Euszczek, R. Laskowski, P. Horodecki

The ab initio colculations of single nitrogen-vacancy defect center in diamond
Physica B: Condensed Matter 348 (1-4): 292-298, 2004.

(artykul w czasopismie wyréznionym w JCR)

Konferencje naukowe

Wyniki moich badaii prezentowane byly na nastepujacych konferencjach naukowych (podzial na
okres przed doktoratem i po doktoracie):
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‘Wyniki prezentowane przed doktoratem

[K1]

[K6]

K7

[K8]

[K9]

[K10]

[K11]

[K12]

J. Foks, J.T. Haponiuk, M. FLuszczek

~Plerwotna i wtérna krystalizacja sferolitow pierscieniowych oligoadypinianu etylenu”, Doro-
czny Zjazd Naukowy ,Chemia Nowych Materialéw”, Sekcja S-2: Chemia i fizykokochemia,
polimeréw, Torur, 1993.

J. Foks, M. Luszczek, W. Malinowska
L EA crystallization from concetrated solution”, 3-rd Conference and General Meeting of
Polish Society on Crystal Growth, Warszawa, 1993.

J. Foks, J.T. Haponiuk, M. Luszeczek
,Primary and secondary crystallization of poly(ethylene adipate)”, VI Krajowe Seminarium
im. St.Bretsznajdera z udzialem gosci zagranicznych, Ploclk, 1993.

J. Foks, J.T. Haponiuk, M. Luszczek

wsecondary Crystallization of Poly(ethylene adipate)”, International Conference on Inter-
molecular Interactions in Crystallization Process and Characterization of Physical Effects
in Solids, Kazimierz Dolny, 1993.

W. Sadowski, M. Affronte, E. Walker, T. Klimczuk, B. Kusz, M. Gazda, M. Luszczek,
0. Gzowski

+Growth and transport properties of Ndgy,Ce,CuQy_y, single crystals”, V National Sym-
posium on High Temperature Superconductivity, Kazimierz Dolny, 1995.

M. Luszczek, W. Sadowski, J. Olchowik

JGrowth and characterisation of Ca doped PrBasCusOr_s perovskite-type crystals”, In-
ternational Conference on Substrate Crystals and HTSC Films (ICSC-F'96), Jaszowiec,
1996.

B. Susla, R. Czajka, W. Sadowski, M. Luszczek
wocanning tunneling spectroscopy of PrBa,CusOr_,", 1st International Symposium on
Scanning Probe Spectroscopy and Related Methods (SPS97), Poznan, 1997.

W. Sadowski, T. Klimczuk, M. Euszczek, E. Hankiewicz, S. Szuba, B. Susta, R. Czajka
S TM studies of twinning structure and morphology of ¥ BayCusO7_, crystals”, 1st In-
ternational Symposium on Scanning Probe Spectroscopy and Related Methods (SPS “97),
Poznan, 1997.

M. buszczek, W. Sadowski, J.M. Olchowik

»Growth of single crystals and induced superconductivity in PrBayCugOr_,7 5th Inter-
national Conference of Material and Mechanisms of Superconductivity, High-Temperature
Superconductors, Beijing, China, 1997.

M. Euszczek, W. Sadowski, T. Klimczuk, J.M. Olchowik, B. Susta, R. Czajka
»Iraces of superconductivity in PrBasCuszOz_, single crystals”, VII Krajowe Sympozjum
Nadprzewodnictwa Wysokotemperaturowego, Miedzyzdroje, 1997.

M. Luszczek, W. Sadowski, J.M. Olchowik, B. Susta, R. Czajka
Jnduced superconductivity in PrBasCuzO7_, single crystals”, 4th International Confe-
rence on Intermolecular Interactions in Matter, Sobieszewo n. Gdansk, 1997.

W. Sadowski, M. Luszczek, J. M. Olchowik
»Thermal treatment study of PrBayCuzOr_, crystals”, V Polish Conference on Crystal
Growth (PCCG-V), Naleczow, 1998.
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[K13] W. Sadowski, M. Euszczek, J.M. Olchowik
»Lhermal treatment study and transport properties of PrBasCuszO-_s", The Second Polish-
US Conference on High Temperature Superconductivity, Wroctaw and Kudowa, 1998.

[K14] W. Sadowski, M. Fuszczek, J.M. Olchowik
LStructure and transport properties of PrBasCusOr_s crystals after thermal treatment”
International Conference on Solid State Crystals — Materials Science and Applications
(ICSSC 98), Zakopane, 1998.

[K15] M. Luszczek, R. Laskowski, W. Sadowski
wHlectronic structure calculation for PrBasCuzO;_s with Pr on the Ba-site”, Fifth Inter-
national Conference on Intermolecular Interactions in Matter (IIM-5), Lublin, 1999.

[K16] M. Euszczek, W. Sadowski
»The SEM study of PrBa;CuzO7_s single crystals after high-temperature reduction”
Fifth International Conference on Intermolecular Interactions in Matter (IIM-5), Lublin,
1999.

Wyniki prezentowane po doktoracie

[K17] M. Luszczek, W. Sadowski, T. Klimczuk, J. Olchowik
wotructural properties of superconducting PrBasCuzO+_s single crystals”, International
Conference on Materials and Mechanisms of Superconductivity, High Temperature Super-
conductors VI, Houston, Texas, USA, 2000.

[K18] M. Euszczek, W. Sadowski,
WGrowth and electric transport of Cae-doped PrBasCusO;_s single crystals”, 6th Polish
Conference on Crystal Growth (PCCG-VI), Poznan, 2001.

[K19] M. Luszczek, R. Laskowski
#LAPW electronic structure calculation of ReBasCuzO; (Re = Y, Ce, Pr, Nd)”, 6th Inter-
national Conference on Intermolecular Interactions in Matter, Gdansk-Jelitkowo, 2001.

[K20] M. Euszczek
»The “ab initio’ calculations of selected (rare — earth)BasCuzO~ high-temperature su-
perconductors”, 3rd International Conference on Physics of Disordered Systems. Gdarisk,
2005.

[K21] M. Luszczek
yLastosowanie obliczenn DFT+DMFT w badaniach whasnogei nanostruktur”, Czwarte War-
sztaty Nanotechnologiczne, Pomorsko-Wielkopolskie Forum Nanotechnologiczne
(PoWieFoNa2013), Gdansk, 2013.

Osobigcie przedstwiatem rezultaty swoich prac w postaci komunikatéw na konferencjach [K4|
i [K21], natomiast na konferencjach [K6], [K11]. [K12], [K19] i [K20] — w postaci plakatow.

6.4 Projekty badawcze

[P1] M. Euszczek (kierownik projektu)
wObliczenia struktur elektronowych nadprzewodzacych uktadéw tlenkowych”
Grant obliczeniowy CI TASK, 2000.

[P2] M. Euszezek (kierownik projektu)
+Obliczenia struktur elektronowych wybranych nadprzewodzacych ukladéw tlenkowych
rodziny RBayCusO7_s (R =Y lub atom ziem rzadkich) z uwzglednieniem defektow sieci
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krystalicznej”
Grant KBN 2P03B10619, 2001.
6.5 Dzialalnosé recenzencka

Recenzje dla zagranicznych czasopism naukowych:

1. Chemical Physics Letters

2. Journal of Physics (D): Applied Physics Letters

3. Physica Status Solidi (A): Applications and Materials Science
4. Physica Status Solidi (B): Base Solid State Physics

5. Superconductor Science and Technology

6. Materials Science-Poland

6.6 Czlonkostwo w organizacjach naukowych

1. Polskie Towarzystwo Fizyczne

2. Polskie Towarzystwo Wzrostu Krysztalow

6.7 Nagrody za dzialalnos$é naukowsy

1. Nagroda zespotowa Il stopnia Rektora Politechniki Gdarniskiej za szczegolne osiggniecia
w dzialalnosci naukowej w 1998 roku.

2. Nagroda Rektora Politechniki Gdanskiej indywidualna 11 stopnia za szczegolne osiagniecia
w dziatalnosci naukowej w 1999 roku.

3. Nagroda Rektora Politechniki Gdanskiej zespolowa [ stopnia za szezegolne osiagniecia
w dziatalnosci naukowej w 2000 roku.

7 Dorobek dydaktyczny i organizacyjny

7.1 Zajecia dydaktyczne
Wyktady

1. 1999-2014 wyktady z fizyki dla studentow Wydziatu Elektrotechniki i Automatyki
Politechniki Gdanskiej, Kierunek Elektrotechnika

2. 2012-2013 wyklady z fizyki dla studentéw Wydziatu Oceanotechniki i Okretownictwa
Politechniki Gdanskiej, Kierunek Oceanotechnika (Specjalnogci Okretowe, Specjalnosé In-
zynieria Zasobow Naturalnych, Specjalnosé Zarzadzanie 1 Marketing w Gospodarce Morskiej)

Pozostale zajecia dydaktyczne

1991-2014 ¢wiczenia rachunkowe z fizyki oraz zajecia laboratoria dla studentow Politechniki
Gdariskie] z Wydzialu Elektrotechniki i Automatyki, Wydziatu Inzynierii Ladowej i Srodowiska,
Wydzialu Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowanej oraz Wydziatu Oceanotechniki i Okre-
townictwa.
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7.2 Nagrody dydaktyczne
Nagroda Rektora Politechniki Gdanskiej indywidualna ITI stopnia za wyrézniajaca sie dziatalnose
dydaktyczna w roku akademickim 1995/1996.
7.3 Dziatalnosé organizacyjna
1. Praca w Wydzialowej Komisji Kwalifikacyjnej (1998, 2001)

2. Funkcja przedstawiciela Wydziatu Fizyki Technicznej i Matematyki Stosowane] na Radzie
Wydziatu Elektrotechniki i Automatyki Politechniki Gdanskiej (2005-2006)

3. Wspotudzial w organizacji konferencji ;Edukacja Techniczna” na Wydziale Elektrotechniki
i Automatyki Politechniki Gdanskiej (2007).
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