
ZINĀTNISKO PĒTĪJUMU VIRZIENI
Teorētiskā cietvielu  fizika.  Jauns  zinātnes  virziens,  ko es  esmu
attīstījis  ir:  Perovskītu virsmu,  robežvirsmu un defektu aprēķini
no pirmajiem principiem. 
Es pirmais, vai viens no pirmajiem pasaulē, veicu paredzošus ab
initio aprēķinus polārām SrTiO3,  BaTiO3,  PbTiO3,  CaTiO3,  SrZrO3,
BaZrO3,  PbZrO3 un CaZrO3 (011) un (111) virsmām. Daudzas no
šīm virsmām līdz  pat šai  dienai  vēl  nav pētītas eksperimentāli.
Mūsu zinātniskie darbi par šo tēmu ir pasaulē plaši pazīstami un
daudz   citēti,   piemēram,   apskata   raksts,   kurā   apkopoti
galvenie šo  pētījumu  rezultāti:  
[R.I.  Eglitis,  Int.  J.  Mod.  Phys.  B  28,  1430009  (2014)]  ir  jau
nocitēts 72 reizes, bet vēl vairāk – 215 reizes ir citēts raksts: E.
Heifets, R.I. Eglitis, E.A. Kotomin, J. Maier and G. Borstel, Phys.
Rev.  B  64,  235417 (2001).  Tāpat  daudz citēts  – 105 reizes  un
plaši pazīstams zinātnes pasaulē ir raksts [R. I. Eglitis and David
Vanderbilt,  Phys.  Rev.  B  76,  155439  (2007)]  kurā  aprakstīts
pasaulē  pirmais  PbTiO3 polāru  (011)  virsmu  aprēķins,  kuru  es
veicu  strādājot  kā  vieszinātnieks  ASV,  prestižajā  Rutgers
University, USA. Mana darba laikā ASV mēs veicām arī vienus no
pirmajiem ab initio aprēķiniem pasaulē polārām SrTiO3 un CaTiO3

(011) virsmām [R.I. Eglitis and David Vanderbilt, Phys. Rev. B 77,
195408  (2008)  (Citēts  104  reizes);  R.I.  Eglitis  and  David
Vanderbilt, Phys. Rev. B 78, 155420 (2008) (Citēts 47 reizes)]. 

Atgriežoties  Latvijā  no  darba  ASV,  es  turpināju  pētīt  citas,
polāras,  lādētas  un  ļoti   komplicētas  ABO3 perovskītu  (111)
virsmas,  un  veicu  pasaulē  pirmos  vai  vienus  no  pirmajiem
aprēķiniem priekš BaTiO3, PbTiO3, BaZrO3, SrZrO3 un PbZrO3 (111)
virsmām [R.I.  Eglitis,  Appl.  Surf.  Sci.  358,  556 (2015)  (IF=5.15)
(Citēts  42 reizes);  R.I.  Eglitis,  Solid  State  Ionics  230, 43 (2013)
(IF=3.11) (Citēts 35 reizes); R.I. Eglitis and M. Rohlfing, J. Phys.:
Condens. Matter 22, 415901 (2015) (IF=2.707) (Citēts 41 reizi)]. 

Pasaulē atpazīstami ir arī mūsu defektu, piemēram, F centru un
polaronu pētījumi ABO3 perovskītu materiālos. Arī par šo tēmu
iegūtie  un   publicētie  zinātniskie  rezultāti  ir  pasaulē  plaši
pazīstami  un  daudz  citēti,   piemēram  raksts:  R.I.  Eglitis,  N.E.
Christensen, E.A.  Kotomin, A.V. Postnikov and G. Borstel,  Phys.
Rev. B 56, 8599-8604 (1997) (citēts 74 reizes) un E.A. Kotomin,
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R.I. Eglitis, A.V. Postnikov, G. Borstel and N.E. Christensen, Phys.
Rev. B 60, 1-5 (1999) (citēts 52 reizes).  Pēdējo gadu laikā mēs
esam pētījuši tilpuma un virsmu F-centru defektus SrZrO3, BaZrO3

un PbZrO3 perovskītos un apkopojuši sistemātiskās tendencies F-
centru  uzvedībai  tehnoloģiski  svarīgos  ABO3 perovskītu
materiālos [R. Eglitis and S.P. Kruchinin, Modern Physics Letters B
34,  2040057  (2020);  R.I.  Eglitis  and  S.P.  Piskunov,  Comput.
Condens. Matter. 7, 1 (2016)]. Visbeidzot, gribētos atzīmēt mūsu
pēdējos  gados  veiktos  BaTiO3/SrTiO3,  SrZrO3/PbZrO3 un
PbTiO3/SrTiO3 (001) robežvirsmu pētījumus [S. Piskunov and R.I.
Eglitis, Solid State Ionics 274, 29 (2015) (IF=3.11)].

Tāpat  ir  jāpiemin,  ka  mēs  esam   devuši  nozīmīgu  ieguldījumu
pasaulslavenās  CRYSTAL  datoru  programmas  pilnveidošanā.
Mūsu attīstītās bāzes funkcijas  priekš  SrTiO3,  BaTiO3 un PbTiO3

perovskītiem tiek plaši izmantotas zinātnes pasaulē šo materiālu
ab initio aprēķiniem izmantojot CRYSTAL programmu, un tādēļ
raksts, kurā tās ir publicētas:  S.  Piskunov, E. Heifets, R.I.  Eglitis
and  G.  Borstel,  Computational  Materials  Science  29,  165-178
(2004) ir nocitēts jau 518 reizes pēc WEB OF KNOWLEDGE datu
bāzes.

Nozīmīgs  ieguldījums  pasaules  zinātnē  ir  arī  mūsu,  uz
praktiskajiem  pielietojumiem  orientētie  Jaunu  materiālu
enerģijas iegūšanai un uzglabāšanai veiktie pētījumi, par ko mēs
2019. gadā ieguvām LZA balvu par Latvijas zinātnes nozīmīgāko
sasniegumu (Roberts Eglītis, Juris Purāns, Jānis Kleperis, Anatolijs
Popovs  un  Ran  Jia:  Jauni  Materiāli  Enerģijas  iegūšanai  un
uzglabāšanai).

Viens no trim 2019. gada Nobela prēmijas ķīmijā laureātiem J.
Goodenough  (ASV)   1980.  gados  atklāja   materiālus   uz  litija
dzelzs  fosfātu  bāzes,  kuri  ļava  izveidot  Li  jonu  baterijas  ar
spriegumu  3.5-4V.  Tām  šodien  ir  ārkārtīgi  plaši  pielietojumi
sadzīves elektronikā (mobilajos telefonos, pulksteņos, laptopos),
arī  elektromobiļos,  lidmašīnās,  un  pat  kosmosa  tehnoloģijās.
Viens no virzieniem, kā uzlabot šādu Li jonu bateriju efektivitāti,
ir radīt materiālus, kas ļautu iegūt vēl augstāka sprieguma, 5V Li
jonu  baterijas.  Mēs  pirmie  pasaulē,  veicot  FP-LAPW  ab  initio
aprēķinus,  teorētiski  paredzējām  iespēju  izveidot  augsta
sprieguma, 5V Li jonu bateriju, izmantojot par šīs jaunās baterijas
katoda materiālu Li2CoMn3O8 [R. Eglitis, Int. J. Mod. Phys. B 33,
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1950151 (2019);  R.I.  Eglitis,  Phys.  Scr.  90,  094012 (2015);  R.I.
Eglitis and G. Borstel, Phys. Stat. Sol. A 202, R13 (2005) (Citēts 35
reizes)]. 
Organisko materiālu Saules baterijas ir alternatīvs ekoloģiski tīrs
enerģijas avots, kurš mūsdienās strauji iegūst popularitāti. Veicot
ab  initio  aprēķinus,  mēs  teorētiski  pamatojām,  ka  grafēns
palielina fotoelektrisko efektivitāti saules baterijās [J.Y. Xi, R. Jia,
W.  Li,  J.  Wang,  F.Q.  Bai,  R.I.  Eglitis,  H.X.  Zhang,  How  does
graphene enhance the photoelectric conversion efficiency in dye
sensitized solar cells? An insight from a theoretical perspective, J.
Mater.  Chem.  A  7,  2730-2740  (2019).  (Ietekmes  Faktors  =
10.733). (Citēts 9 reizes)].
Tika veikti aprēķini astoņu tehnoloģiski svarīgāko ABO3 perovskītu
neitrālām  (001)  un  polārām  (011)  virsmām,  kā  rezultātā  tika
izstrādāta  teorija,  kura  izskaidro  sistemātiskas  izmaiņas  ABO3

perovskītu virsmas īpašību aprēķinos [3-8]. Piemēram, balstoties
uz mūsu ab initio aprēķiniem, mēs atklājām, ka ABO3 perovskītu
(001) virsmu enerģijas abiem AO un BO2 šķēlumiem ir aptuveni
līdzīgas. Toties, tieši pretēji, polāro (011) un it īpaši (111) virsmu
enerģijas dažādiem ABO3 perovskītu virsmu šķēlumiem vairumā
gadījumu  ir  stipri  atšķirīgas.  Balstoties  uz  mūsu  ab  initio
aprēķiniem,  mēs  paredzam,  ka  ABO3 perovskītu  (001)  virsmu
enerģijas vienmēr ir mazākas par to (011) un it īpaši (111) virsmu
enerģijām.  Saskaņā  ar  mūsu  ab  initio  aprēķinu  rezultātiem,
visiem  mūsu  aprēķinātajiem  ABO3 perovskītiem,  to  aizliegtās
zonas platums pie AO un BO2-šķeltajām (001) virsmām ir mazāks,
nekā  to  tilpuma  aizliegtās  zonas  platums  [R.I.  Eglitis  and  A.I.
Popov, J. Saudi. Chem. Soc. 22, 459 (2018) (Ietekmes Faktors =
3.51) (Citēts 42 reizes, LU CFI 2018 gada visvairāk citētais raksts);
R.I. Eglitis, J. Kleperis, J. Purans, A.I. Popov and Ran Jia, J. Mater.
Sci.  55,  203  (2020)  (IF=3.442);  R.I.  Eglitis,  J.  Purans,  J.
Gabrusenoks,  A.I.  Popov  and  Ran  Jia,  Crystals  10,  745  (2020)
(IF=2.404)]. 
Ar  ab initio aprēķinu palīdzību,  izmantojot blīvuma funkcionāļa
teoriju,  mēs  pētījām  bora  (B)  un  slāpekļa  (N)  piemaisījumu
ietekmi  4,12,2  –  grafēnā  uz  tā  atomāro  struktūru  un
mehāniskajām,  kā  arī  elektriskajām  īpašībām.  Atklājām
pjezoelektrisko  efektu  4,12,2  –  grafēnā,  ko  izraisa  B/N
piemaisījuma atomi, deformējot perfektā grafēna simetriju [D.C.
Yang,  Z.W. Tian,  Y.K. Chen, R.I.  Eglitis,  H.X.  Zhang, R. Jia,  Appl.
Surf. Sci. 499, 143800 (2020) (IF=5.15)]. 
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PUBLICĒTIE DARBI
Es  ieņemu  vienu  no  pirmajām  vietām  pasaulē  starp  visas
pasaules latviešu fiziķiem gan pēc Hirša indeksa (H=34), gan arī
pēc citējamības indeksa. Mūsu darbi ir citēti vairāk kā 3478 reizes
(pēc WEB OF KNOWLEDGE datu bāzes). Es esmu 370 zinātnisko
publikāciju  autors  un  līdzautors  (173  raksti  starptautiskos
referētos  žurnālos  un  197  konferenču  tēzes).  Seši  no  mūsu
zinātniskajiem rakstiem ir nocitēti vairāk kā 100 reizes. Man ir 7
ielūgtie referāti starptautiskās zinātniskās konferencēs. 

PEDAGOĢISKAIS DARBS
Esmu vadījis  2 doktora un divus maģistra  darbus.  Sešus gadus
(2000-2006) lasījis  lekcijas  studentiem Osnabrikas  Universitātē,
Vācijā. 

ORGANIZATORISKAIS DARBS
Strādājis ārzemēs – 9 gadus Vācijā, vienu gadu: ASV, Zviedrijā un
Singapūrā.  ASV un Singapūras materiālzinātņu biedrības biedrs.
Starptautiskais  eksperts  Austrijas,  Izraēlas  un  Čehijas  zinātņu
fondiem. Recenzents starptautiskiem zinātniskiem žurnāliem, kā
piemēram:  Phys.  Rev.  Lett.,  Phys.  Rev.  B,  J.  Phys.:  Condens.
Matter.,  J. Phys. Chem. C, Phys. Stat.  Sol. B, Solid State Ionics,
Computational Materials Science, Surface Science un daudziem
citiem.

PROJEKTI
Es  ieguvu  un  vadīju  individuālo  Vācijas  Volkswagena-Fonda
grantu  jaunajiem  Eiropas  zinātniekiem  (01.04.1998.–
31.03.2000.)  Es  ieguvu  no  Vācijas  zinātnieku  savienības  (DFG)
Grantu  Doktoranta pieņemšanas darbā (DFG grant EG 133/2-1)
(01.02.2001.-31.01.2004). Es vadīju grantu un pieņēmām darbā
S.  Piskunovu  no  Rīgas,  kurš  2003.  gadā  sekmīgi  aizstāvēja  Dr.
disertāciju. Paralēli tika izcīnīts NATO sadarbības grants: Defektu
izpēte  perovskītu  materiālos  (2001  –  2003).  NATO  sadarbības
Grants: Perovskītu virsmu un defektu tajos izpēte (2004 – 2006).
Accionas  Integradas,  Sadarbības  projekts  ar  Spāniju  (DAAD)
(1.1.2004.  –  1.1.2006.)  Stipendija  12  mēnešu  ilga  darba
Profesora  D.  Vanderbilt  grupā,  Rutgers  University,  USA
(01.08.2007.-31.07.2008).  ESF  Grants  No.
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2013/0046/1DP/1.1.1.2.0/13/APIA/VIAA/021  (01.12.2013.-
31.08.2015.)  Tehnoloģiski  svarīgu  materiālu  eksperimentāli  un
teorētiski pētījumi. (Es vadīju grantu). Latvijas Zinātnes padomes
grants:  ABO3 perovskītu  virsmu  un  defektu  tajos  aprēķini  no
pirmajiem  principiem  (01.01.2013.-31.12.2016).  Granta  Nr.
374/2012.  (Es  vadīju  projektu).  Sadarbības  grants  ar  Ķīnu  par
tehnoloģiski  svarīgu  kompleksu  oksīdu  materiālu  virsmu,
robežvirsmu un defektu tajos  ab initio aprēķiniem (01.07.2018.-
30.06.2020) (es vadīju grantu no Latvijas  puses).  Uz doto brīdi
esmu galvenais izpildītājs Latvijas Zinātnes padomes grantā No.
2018/2-0083.  (01.12.2018.-30.11.2020).  No  2021.  gada  1.
janvāra es vadu Latvijas-Ukrainas sadarbības projektu.

ATZINĪBAS

2020.  gadā  es  ieguvu  Baltijas  Asamblejas  Balvu  zinātnē  –
Teorētiski  aprēķini  jauniem materiāliem enerģijas  iegūšanai  un
uzglabāšanai.  2019.  gadā  kopā  ar  Juri  Purānu,  Jāni  Kleperi,
Anatoliju  Popovu  un  Ranu  Jia  ieguvu  LZA  balvu  par  Latvijas
zinātnes  2019.  gada  nozīmīgāko  sasniegumu  “Jauni  Materiāli
Enerģijas  Iegūšanai  un  Uzglabāšanai”.  2016.  gadā  ieguvu  LZA
Edgara Siliņa balvu Fizikā. 2017. gadā saņēmu Izcilā recenzenta
balvu  no  Journal  of  Physics:  Condensed  Matter,  UK  (Ietekmes
Faktors = 2.707). 2017. gadā saņēmu Latvenergo Pateicību par
atsaucību  un  ieguldījumu  8.  un  9.  klašu  skolēnu  erudīcijas
konkursa FIZMIX.lv EKSPERIMENTS veiksmīgā norisē darbojoties
kā mentoram.  Izcīniua otro  vietu visu Baltijas valstu skolnieku
fizikas Olimpiādē 1984. gadā.
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