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ZINATNISKO PETIJUMU VIRZIENI

Teorétiska cietvielu fizika. Jauns zinatnes virziens, ko es esmu
attistijis ir: Perovskitu virsmu, robezvirsmu un defektu aprékini
no pirmajiem principiem.

Es pirmais, vai viens no pirmajiem pasaulé, veicu paredzosus ab
initio aprékinus polaram SrTiOs, BaTiOs, PbTiOs, CaTiOs, SrZrOs,
BaZrOs;, PbZrO; un CaZrOs (011) un (111) virsmam. Daudzas no
§im virsmam [idz pat 3ai dienai vél nav pétitas eksperimentali.
Misu zinatniskie darbi par $o tému ir pasaulé plasi pazistami un
daudz citéti, pieméram, apskata raksts, kura apkopoti
galvenie $o pétijumu rezultati:

[R.I. Eglitis, Int. J. Mod. Phys. B 28, 1430009 (2014)] ir jau
nocitéts 72 reizes, bet vél vairak — 215 reizes ir citéts raksts: E.
Heifets, R.l. Eglitis, E.A. Kotomin, J. Maier and G. Borstel, Phys.
Rev. B 64, 235417 (2001). Tapat daudz citéts — 105 reizes un
plasi pazistams zinatnes pasaulé ir raksts [R. I. Eglitis and David
Vanderbilt, Phys. Rev. B 76, 155439 (2007)] kura aprakstits
pasaulé pirmais PbTiOs polaru (011) virsmu aprékins, kuru es
veicu straddjot ka vieszinatnieks ASV, prestizaja Rutgers
University, USA. Mana darba laika ASV més veicam ari vienus no
pirmajiem ab initio aprékiniem pasaulé polaram SrTiO; un CaTiO3
(011) virsmam [R.l. Eglitis and David Vanderbilt, Phys. Rev. B 77,
195408 (2008) (Citéets 104 reizes); R.l. Eglitis and David
Vanderbilt, Phys. Rev. B 78, 155420 (2008) (Citéts 47 reizes)].

AtgrieZoties Latvija no darba ASV, es turpinaju pétit citas,
polaras, ladétas un |Joti komplicétas ABOs: perovskitu (111)
virsmas, un veicu pasaulé pirmos vai vienus no pirmajiem
aprékiniem prieks BaTiOs, PbTiOs, BaZrOs, SrZrOs un PbZrO; (111)
virsmam [R.l. Eglitis, Appl. Surf. Sci. 358, 556 (2015) (IF=5.15)
(Citets 42 reizes); R.l. Eglitis, Solid State lonics 230, 43 (2013)
(IF=3.11) (Citéts 35 reizes); R.I. Eglitis and M. Rohlfing, J. Phys.:
Condens. Matter 22, 415901 (2015) (IF=2.707) (Citéts 41 reizi)].

Pasaulé atpazistami ir ari musu defektu, pieméram, F centru un
polaronu pétijumi ABO; perovskitu materialos. ArT par So tému
iegltie un  publicétie zinatniskie rezultdti ir pasaulé plasi
pazistami un daudz citéti, pieméram raksts: R.l. Eglitis, N.E.
Christensen, E.A. Kotomin, A.V. Postnikov and G. Borstel, Phys.
Rev. B 56, 8599-8604 (1997) (citéts 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) (citéts 52 reizes). Pédéjo gadu laika més
esam pétijusi tilpuma un virsmu F-centru defektus SrZrOs;, BaZrOs;
un PbZrO; perovskitos un apkopojusi sistematiskas tendencies F-
centru uzvedibai tehnologiski svarigos ABO; perovskitu
materialos [R. Eglitis and S.P. Kruchinin, Modern Physics Letters B
34, 2040057 (2020); R.l. Eglitis and S.P. Piskunov, Comput.
Condens. Matter. 7, 1 (2016)]. Visbeidzot, gribétos atzimét mdsu
pédéjos gados veiktos BaTiO3/SrTiOs, SrZrOs/PbZrOs; un
PbTiO,/SrTiO; (001) robezvirsmu pétijumus [S. Piskunov and R.l.
Eglitis, Solid State lonics 274, 29 (2015) (IF=3.11)].

Tapat ir japiemin, ka més esam devusi nozimigu ieguldijumu
pasaulslavenas CRYSTAL datoru programmas pilnveidosana.
Mdasu attistitas bazes funkcijas priek$ SrTiO;, BaTiOs un PbTiOs
perovskitiem tiek plasSi izmantotas zinatnes pasaulé So materialu
ab initio aprékiniem izmantojot CRYSTAL programmu, un tadé|
raksts, kura tas ir publicétas: S. Piskunov, E. Heifets, R.l. Eglitis
and G. Borstel, Computational Materials Science 29, 165-178
(2004) ir nocitéts jau 518 reizes péc WEB OF KNOWLEDGE datu
bazes.

Nozimigs ieguldijums pasaules zinatné ir arT mdsu, uz
praktiskajiem pielietojumiem orientétie Jaunu materialu
energijas iegliSanai un uzglabasanai veiktie pétljumi, par ko més
2019. gada ieguvam LZA balvu par Latvijas zinatnes nozimigako
sasniegumu (Roberts Eglitis, Juris Purans, Janis Kleperis, Anatolijs
Popovs un Ran lia: Jauni Materiali Energijas ieguSanai un
uzglabasanai).

Viens no trim 2019. gada Nobela prémijas kimija laureatiem J.
Goodenough (ASV) 1980. gados atklaja materialus uz litija
dzelzs fosfatu bazes, kuri |ava izveidot Li jonu baterijas ar
spriegumu 3.5-4V. Tam Sodien ir arkartigi plasi pielietojumi
sadzives elektronika (mobilajos telefonos, pulkstenos, laptopos),
ari elektromobijos, lidmasinas, un pat kosmosa tehnologijas.
Viens no virzieniem, ka uzlabot $adu Li jonu bateriju efektivitati,
ir radit materialus, kas Jautu ieglt vél augstaka sprieguma, 5V Li
jonu baterijas. Més pirmie pasaulé, veicot FP-LAPW ab initio
aprékinus, teorétiski paredzéjam iespéju izveidot augsta
sprieguma, 5V Li jonu bateriju, izmantojot par $is jaunas baterijas
katoda materialu Li;,CoMn;0s [R. Eglitis, Int. J. Mod. Phys. B 33,



1950151 (2019); R.l. Eglitis, Phys. Scr. 90, 094012 (2015); R.I.
Eglitis and G. Borstel, Phys. Stat. Sol. A 202, R13 (2005) (Citéts 35
reizes)].

Organisko materialu Saules baterijas ir alternativs ekologiski tirs
energijas avots, kur§ mlsdienas strauji ieglst popularitati. Veicot
ab initio aprékinus, més teorétiski pamatojam, ka graféns
palielina fotoelektrisko efektivitati saules baterijas [J.Y. Xi, R. lJia,
W. Li, J. Wang, F.Q. Bai, R.I. Eglitis, HX. 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). (letekmes Faktors =
10.733). (Citéts 9 reizes)].

Tika veikti aprékini astonu tehnologiski svarigako ABO; perovskitu
neitralam (001) un polaram (011) virsmam, ka3 rezultata tika
izstradata teorija, kura izskaidro sistematiskas izmainas ABO;
perovskitu virsmas Tpasibu aprékinos [3-8]. Pieméram, balstoties
uz musu ab initio aprékiniem, més atklajam, ka ABO; perovskitu
(001) virsmu energijas abiem AO un BO, $kélumiem ir aptuveni
lidzigas. Toties, tieSi pretéji, polaro (011) un it Tpasi (111) virsmu
energijas dazadiem ABO; perovskitu virsmu Skélumiem vairuma
gadijumu ir stipri atSkirigas. Balstoties uz misu ab initio
aprékiniem, més paredzam, ka ABO; perovskitu (001) virsmu
energijas vienmer ir mazakas par to (011) un it Tpasi (111) virsmu
energijam. Saskana ar misu ab initio aprékinu rezultatiem,
visiem musu aprékinatajiem ABO; perovskitiem, to aizliegtas
zonas platums pie AO un BO,-Skeltajam (001) virsmam ir mazaks,
neka to tilpuma aizliegtds zonas platums [R.l. Eglitis and A.l
Popov, J. Saudi. Chem. Soc. 22, 459 (2018) (letekmes Faktors =
3.51) (Citéts 42 reizes, LU CFl 2018 gada visvairak citétais raksts);
R.I. Eglitis, J. Kleperis, J. Purans, A.l. Popov and Ran Jia, J. Mater.
Sci. 55, 203 (2020) (IF=3.442); R.l. Eglitis, J. Purans, J.
Gabrusenoks, A.l. Popov and Ran lJia, Crystals 10, 745 (2020)
(IF=2.404)].

Ar ab initio aprékinu palidzibu, izmantojot blivuma funkcionala
teoriju, més pétijam bora (B) un slapekla (N) piemaisijumu
ietekmi 4,12,2 - graféna uz ta atomaro struktdru un
mehaniskajam, ka ari elektriskajam Tpasibam. Atklajam
pjezoelektrisko efektu 4,12,2 - graféna, ko izraisa B/N
piemaisijuma atomi, deforméjot perfekta graféna simetriju [D.C.
Yang, ZW. Tian, Y.K. Chen, R.l. Eglitis, H.X. Zhang, R. Jia, Appl.
Surf. Sci. 499, 143800 (2020) (IF=5.15)].



PUBLICETIE DARBI

Es ienemu vienu no pirmajam vietam pasaulé starp visas
pasaules latvieSu fizikiem gan péc HirSa indeksa (H=34), gan ari
péc citéjamibas indeksa. Musu darbi ir citéti vairak ka 3478 reizes
(péc WEB OF KNOWLEDGE datu bazes). Es esmu 370 zinatnisko
publikaciju autors un Iidzautors (173 raksti starptautiskos
referétos Zurnalos un 197 konferencu tézes). SeSi no misu
zinatniskajiem rakstiem ir nocitéti vairak ka 100 reizes. Man ir 7
iellgtie referati starptautiskas zinatniskas konferenceés.

PEDAGOGISKAIS DARBS

Esmu vadijis 2 doktora un divus magistra darbus. SeSus gadus
(2000-2006) lasijis lekcijas studentiem Osnabrikas Universitaté,
Vacija.

ORGANIZATORISKAIS DARBS

Stradajis arzemeés — 9 gadus Vacija, vienu gadu: ASV, Zviedrija un
Singapura. ASV un Singaplras materialzinatnu biedribas biedrs.
Starptautiskais eksperts Austrijas, Izraélas un Cehijas zindtnu
fondiem. Recenzents starptautiskiem zinatniskiem Zurnaliem, ka
pieméram: Phys. Rev. Lett.,, Phys. Rev. B, J. Phys.: Condens.
Matter., J. Phys. Chem. C, Phys. Stat. Sol. B, Solid State lonics,
Computational Materials Science, Surface Science un daudziem
citiem.

PROJEKTI

Es ieguvu un vadiju individualo Vacijas Volkswagena-Fonda
grantu  jaunajiem  Eiropas  zinatniekiem  (01.04.1998.—
31.03.2000.) Es ieguvu no Vacijas zinatnieku savienibas (DFG)
Grantu Doktoranta pienemsanas darba (DFG grant EG 133/2-1)
(01.02.2001.-31.01.2004). Es vadiju grantu un pienémam darba
S. Piskunovu no Rigas, kur§ 2003. gada sekmigi aizstavéja Dr.
disertaciju. Paraléli tika izcintts NATO sadarbibas grants: Defektu
izpéte perovskitu materidlos (2001 — 2003). NATO sadarbibas
Grants: Perovskitu virsmu un defektu tajos izpéte (2004 — 2006).
Accionas Integradas, Sadarbibas projekts ar Spaniju (DAAD)
(1.1.2004. - 1.1.2006.) Stipendija 12 meénesSu ilga darba
Profesora D. Vanderbilt grupa, Rutgers University, USA
(01.08.2007.-31.07.2008). ESF Grants No.



2013/0046/1DP/1.1.1.2.0/13/APIA/VIAA/021 (01.12.2013.-
31.08.2015.) Tehnologiski svarigu materialu eksperimentali un
teorétiski pétijumi. (Es vadiju grantu). Latvijas Zinatnes padomes
grants: ABO; perovskitu virsmu un defektu tajos aprékini no
pirmajiem principiem (01.01.2013.-31.12.2016). Granta Nr.
374/2012. (Es vadiju projektu). Sadarbibas grants ar Kinu par
tehnologiski svarigu kompleksu oksidu materidlu virsmu,
robezvirsmu un defektu tajos ab initio aprékiniem (01.07.2018.-
30.06.2020) (es vadiju grantu no Latvijas puses). Uz doto bridi
esmu galvenais izpilditajs Latvijas Zinatnes padomes granta No.
2018/2-0083. (01.12.2018.-30.11.2020). No 2021. gada 1.
janvara es vadu Latvijas-Ukrainas sadarbibas projektu.

ATZINIBAS

2020. gada es ieguvu Baltijas Asamblejas Balvu zinatné -
Teorétiski aprékini jauniem materialiem energijas ieglisanai un
uzglabasanai. 2019. gada kopa ar Juri Puranu, Jani Kleperi,
Anatoliju Popovu un Ranu lJia ieguvu LZA balvu par Latvijas
zinatnes 2019. gada nozimigako sasniegumu “Jauni Materiali
Energijas legusanai un Uzglabasanai”. 2016. gada ieguvu LZA
Edgara Silina balvu Fizika. 2017. gada sanému Izcila recenzenta
balvu no Journal of Physics: Condensed Matter, UK (letekmes
Faktors = 2.707). 2017. gada sanému Latvenergo Pateicibu par
atsaucibu un ieguldijumu 8. un 9. klaSu skolénu erudicijas
konkursa FIZMIX.lv EKSPERIMENTS veiksmiga norisé darbojoties
ka mentoram. lzciniua otro vietu visu Baltijas valstu skolnieku
fizikas Olimpiadé 1984. gada.
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