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Recenzja pracy doktorskiej pana mgr Kamila Czeleja

Rozprawa doktorska pana mgr Kamila Czeleja zatytutowana “Density Functional Theory
Investigations of the Electronic Structure and Magneto-Optical Properties of Point Defects
and Their Complexes in Diamond” (w wolnym ttumaczeniu recenzenta na polski: ,,Struktura
elektronowa oraz witasnosci magneto-optyczne defektéow punktowych i ich komplekséw w
diamencie na podstawie obliczen w ramach teorii funkcjonatu gestosci”) dotyczy niezwykle
aktualnego i waznego, zaréwno z punktu widzenia badan podstawowych jak i ewentualnych
przysztych funkcjonalnych zastosowan, problemu struktury elektronowej defektow
punktowych w krysztatach objetosciowych diamentu. Wybrang metodg badawczg s3
obliczenia w ramach teorii funkcjonatu gestosci. Przeprowadzone badania wpisujg sie w
poszukiwania efektywnego sposobu domieszkowania diamentu w celu stworzenia uktadow
dla elektroniki duzej mocy na bazie tego materiatu. Wyniki uzyskane w Rozprawie rzucajg
rowniez swiatto na mozliwosci zastosowania badanych ukfadéw fizycznych do realizacji idei
komputerow kwantowych oraz informatyki kwantowej. Zanim przedstawie szczegdtowg
analize Rozprawy, chciatbym podkresli¢, ze jest to bardzo dobra praca doktorska zawierajgca
nowe i interesujgce wyniki oraz wnoszgca znaczacy wktad do teorii materii skondensowanej

oraz fizyko-chemii materiatéw.

Rozprawa sktada sie z czterech rozdziatéw, zawierajgcych odpowiednio krotki wstep,
omodwienie metodologii teoretycznej, wtasciwe przedstawienie rezultatdw Rozprawy, oraz

streszczenie, ktdre uzupetnia obszerna lista publikacji zawierajgca 170 pozyciji.



Rozprawa jest starannie zredagowana w jezyku angielskim i zawiera dobrej jakosci
przejrzyste ilustracje, co powoduje, ze czyta sie jg z zainteresowaniem i przyjemnoscig. Z
kronikarskiego obowigzku odnotuje pojawienie sie zabawnego ‘mangento-optical’ w
pierwszym zdaniu na stronie 91. Zwiezty wstep zawiera najistotniejsze informacje na temat
istniejgcych  prac  teoretycznych i doswiadczalnych poswieconych  problemowi
domieszkowania krysztatéw diamentu stanowigc Swietne tto do sformutowanych na koncu
wstepu celdw rozprawy i uzasadnienia zastosowania odpowiedniej metodologii teoretyczne;j.
W rozdziale poswieconym zastosowanym metodom teoretycznym zawarto najwazniejsze
zatozenia stosowanych metod. To moze ufatwi¢ lekture czytelnikom nie bedgcym
specjalistami w dziedzinie teorii funkcjonatu gestosci i teorii defektow a zainteresowanych
przewidywaniami teoretycznymi przedstawionymi w rozdziale trzecim. Giéwng czesé
rozprawy stanowi wiasnie rozdziat trzeci, w ktdrym opisano przewidywania teoretyczne
dotyczace bogatej klasy defektow w diamencie. Rozdziat rozpoczyna podrozdziat
przedstawiajgcy techniczne szczegdty przeprowadzonych obliczen, ktére zostaty wykonane
postugujac sie komercyjnym pakietem obliczeniowym VASP. W opinii recenzenta, wybrane
przez Doktoranta opcje zostaty wybrane w sposdb adekwatny do badanych uktadow i
gwarantujg wysokg doktadnos¢ obliczen. W dalszych sekcjach rozdziatu trzeciego opisano
wyniki obliczen dla réznych centrow domieszkowych badanych pod katem znalezienia
centrum o najptytszych mozliwych stanach donorowych. Wyniki zostaty przedstawione i
krytycznie przedyskutowane w sposdéb szczegdtowy uwzgledniajgc w ich dyskusji aktualny
stan wiedzy. W dyskusji centréow domieszkowych w diamencie opisano rdine stany
tadunkowe, strukture multipletowg defektow, jak rowniez state sprzezenia nadsubtelnego.
Caty rozdziat trzeci stanowi bardzo gtebokie studium centrow defektowych w diamencie i
bedzie stanowit przystowiowg ‘kopalnie wiedzy’ na temat fizycznych efektow
domieszkowania diamentu. W opinii recenzenta bardzo interesujgce wyniki zawarte sg w
podrozdziale dotyczagcym centréw defektowych zawierajgcych atomy metali przejsciowych
(Ti) w sasiedztwie luki i atomow azotu. Te badania powinny przyczyni¢ sie réwniez do

lepszego zrozumienia kohezji w nowej klasie materiatéw dwu-wymiarowych MXenes.

W podsumowaniu, w Rozprawie wskazano na mozliwos¢ istnienia w diamencie defektéow,

ktore mogg mie¢ duze znaczenie technologiczne i doprowadzi¢ do interesujgcych



zastosowan diamentu w elektronice i informatyce kwantowej. Stanowi to zdaniem

recenzenta najwieksze osiggniecie Rozprawy.

Ogdlnie, oceniam Rozprawe jako bardzo dobrg a nawet wyrdziniajagcg sie. W opinii
recenzenta, przedstawiona Rozprawa stanowi duze osiggniecie badawcze Doktoranta.
Doktorant wykazat sie umiejetnosciag sprawnego postugiwania sie roznymi metodami
teoretycznymi, umiejetnoscig krytycznej oceny otrzymanych wynikéw, dobrg znajomoscia
badanego zagadnienia, i jest w stanie wskaza¢ nowe perspektywy badan. Rozprawa zawiera
nowe wartosciowe wyniki, pogtebia znaczgco znajomos¢ mechanizméw domieszkowania
diamentu, przyblizajgc realizacje przyrzagdéw elektronicznych wysokiej mocy, uktadow
optoelektronicznych, oraz mozliwos¢ praktycznej realizacji algorytmdéw informatyki
kwantowej. Zdaniem recenzenta przedstawiona Rozprawa catkowicie spetnia wymagania
ustawy i jednoznacznie kwalifikuje Doktoranta do otrzymania stopnia doktora. W zwigzku z
tym wnosze o dopuszczenie pani mgr Kamila Czeleja do dalszych etapéw przewodu

doktorskiego.

Niestety nie jest mi znany dorobek publikacyjny pana Kamila Czeleja, niemniej sama jakos$¢
wynikow przedstawionych w rozprawie, ich kompleksowos$é, dogtebnos¢ analizy, ich
znaczenie dla przysztych aplikacji, pozwala mi na stwierdzenie, ze Rozprawa stanowi
niezwykle istotny wktad w fizyke defektéw w diamencie, a zastosowana metodyka badan
moze by¢ wzorcem dla studidéw nad defektami w innych materiatach. Biorgc réwniez pod
uwage znaczenie przeprowadzonych badan dla mozliwosci praktycznego wdrozenia

nowatorskich idei informatyki kwantowej wnosze o wyrdznienie niniejszej Rozprawy.
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