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1. Informacje ogdlne o tym czego dotyczy rozprawa i jaki jest jej zakres

W tej napisanej w jezyku angielskim rozprawie przedstawiono kompleksowa analize teoretyczng
zjawisk, ktore wystepujg w zwigzkach metali przejsciowych z duzym sprzezeniem spin-orbita,
takich jak NazlrOs i o-RuCls. Analiza ta obejmuje dwa zagadnienia:

1) uporzadkowanie magnetyczne w stanie podstawowym dla réznych wersji modelu Kitajewa-
Heisenberga na sieci typu plastra miodu,

2) ewolucja splatania spinowo-orbitalnego przy zmianie sprzezenia spin-orbita na bazie modelu
Kugela-Khomskiego w taricuchu jednowymiarowym.

W zwigzku z tym rozprawa zawiera w sobie dwie wyodrebnione czesci, z ktérych kazda sktada
sie z rozdziatu wprowadzajgcego do danego zagadnienia (rozdz. 2 do pierwszego

z wymienionych i rozdz. 4 do drugiego) oraz rozdziatu prezentujgcego oryginalne wyniki
(odpowiednio rozdziaty 3 i 5) uzyskane przez Panig mgr Dorote Gotfryd, zwang dalej rowniez
Autorka i wspotpracownikow.

Giéwng zawartosc tej rozprawy stanowig diagramy fazowe, ich obszerny opis oraz dos¢ gteboka
analiza. Prezentacja diagramow fazowych jest poprzedzona doktadnym omdwieniem danej
wersji modelu, jego odniesienia do realnych uktadéw, ktérymi tutaj sg zwigzki NazIrOs i o-RuCls
oraz zastosowanych metod obliczeniowych. Metody, ktérymi postugiwata sie Autorka to przede
wszystkim samouzgodniona teoria sredniego pola na klastrze sktadajgcym sie z 24 weztéw (self-
consistent cluster mean-field theory - CMFT) oraz w pewnych szczegblnych przypadkach
diagonalizacja macierzy Hamiltonianu.

Celem tej rozprawy sformutowanym jasno i zwiezle w rozdziale wstepnym (Preface) byto
znalezienie odpowiedzi na nastepujace dwa pytania (w wolnym tfumaczeniu):



1) Jakie (obliczone) wtasciwosci stanu podstawowego w modelach typu Kitajewa moina
zmierzy¢ doswiadczalnie i porownac z istniejgcymi danymi eksperymentalnymi w materiatach
uwazanych za goszczacych fizyke typu Kitajewa?

2) Jak splatanie kwantowe stopni swobody wymuszone duzym lokalnym sprzezeniem spin-
orbita jest zwigzane ze splgtaniem spinowo-orbitalnym oraz jak ewoluuje stan podstawowy ze
wzrostem sprzezenia spin-orbita od znikomego do granicy duzego wartosci?

Dodatkowym celem byto zebranie dotychczasowej wiedzy na temat uktadéw typu Kitajewa
i splgtania spinowo-orbitalnego.

2. Formalne dane na temat rozprawy (info o publikacjach, ktore stanowiq jej podstawe, jakie sq
rozdziaty, ilos¢ stron, info o danych bibliograficznych, itd.)

Rozprawa doktorska Pani mgr Doroty Gotfryd opiera sie na 4 pracach z tzw. listy filadelfijskiej,

w tym dwie opublikowane w Physical Review B w latach 2017 i 2019, oraz dwéch pracach z 2020
roku, ktore ukazaty sie w Physical Review Research oraz Condensed Matter. Wszystkie te prace
s3 wieloautorskie, ale w trzech sposréd nich Pani Dorota Gotfryd jest pierwszym autorem,

a w jednej z nich (Phys. Rev B z 2019 r.) drugim.

Cata rozprawa jest dos¢ obszerna, bo liczy az 173 strony. Ta stosunkowo duza jak na prace

z teorii objetosc rozprawy wynika z zamierzonego przez Autorke przedstawienia w niej nie tylko
wiasnych wynikéw, ale takie podsumowania dotychczasowej wiedzy na temat uktadéw typu
Kitajewa i splatania spinowo-orbitalnego.

Zasadnicza czes¢ rozprawy sktada sie z 6 rozdziatéw, 6 dodatkéw oraz bibliografii liczacej 163
pozycje. Tytuty kolejnych rozdziatéw sg nastepujgce: Preface, Introduction to Kitaev-like
systems, Magnetic ordered moment studies for Kitaev-loke models, Introduction to spin-orbital
entanglement, Spin-orbital entanglement evolution with the on-site spin-orbit couling, Outlook.

3. Ocena zawartosci merytorycznej (ogdlna oraz szczegotowa dotyczqce poszczegdinych
rozdziatéw)

Wiekszos¢ wynikdw przedstawionych w tej rozprawie zostata opublikowana w renomowanych
czasopismach o zasiegu miedzynarodowym, wiec ich wysoka wartos¢ merytoryczna potwierdzili
juz niezalezni eksperci, czyli recenzenci. Jednoczesnie jest dla mnie oczywiste, ze Pani Dorota
Gotfryd miata duzy wkiad w otrzymanie tych wynikéw. Swoje przekonanie opieram nie tylko na
tym, Ze jest ona pierwszym autorem trzech z tych publikacji i drugim jednej z nich, ale réwniez
na tym w jaki sposob przedstawita w rozprawie catg tematyke objetg tymi publikacjami, ktéry
wedtug mojego rozeznania swiadczy o gtebokim zrozumieniu zawartego w nich materiatu.



Rozprawa ta zostata napisana bardzo starannie z zachowaniem ciggtosci rozumowania

i podaniem szczegdtowych wyjasnien przedstawianych w niej zagadnien. Zaréwno konstrukcja,
tresc jak i poszczegodlne fragmenty rozprawy sg dopracowane i wida¢ w tym troske Autorki

o petne i jednoczesnie przystepne przekazanie czytelnikowi catego zawartego w niej materiatu.
Mam wrazenie jakby Autorka chciata wszystko dogtebnie wyjasnié, doprecyzowad, zeby nie byto
zadnych niejasnosci. Oczywiscie takie podejscie mozna uwazad za zalete, ale w moim
subiektywnym odczuciu niektére fragmenty pracy mozna bytoby przedstawi¢ nieco inaczej,

w sposob ufatwiajacy percepcje uzyskanych wynikdéw, gdyz miejscami byto tak duzo szczegétow,
ze troche utrudniaty skupienie uwagi na gtéwnym watku. Chodzi mi tutaj przede wszystkim

o rozbudowane opisy niektérych diagraméw fazowych, ktérych czytanie byto dosé nuzace.

Dobrym pomystem byto moim zdaniem umieszczenie w rozprawie dwéch rozdziatéw
wprowadzajgcych osobno do tematyki uktadéw Kitajewa (rozdziat 2) oraz do splatania spinowo-
orbitalnego (rozdziat 4). Dzieki temu czytelnik uzyskat mozliwos¢ nie tylko petniejszego
zapoznania sie z dotychczasowym stanem wiedzy na tematy objete rozprawg, ale takie
oswojenia sie z dos¢ jednak egzotycznymi uktadami typu Kitajewa. Bo trzeba przyznaé, ze fizyka
opisana modelami typu Kitajewa jest dos¢ skomplikowana i opanowanie tego materiatu
wymagato duzego wysitku intelektualnego.

Bardzo pozytywnie oceniam tez klamrowg konstrukcje kazdej z wyodrebnionych czesci
rozprawy, polegajgca na tym, ze na poczgtku rozdziatéw wprowadzajgcych (odpowiednio rozdz.
2 i 4) przedstawione sg problemy do rozwigzania, natomiast w zakoniczeniach rozdziatéw

z oryginalnymi wynikami (odpowiednio rozdz. 3 i 5) nawigzuje sie do tych probleméw. Dzieki
temu uzyskano jasny obraz tego co ta praca wniosta nowego w nasze zrozumienie badanych
uktadow.

Pozytywny wplyw na wartos¢ tej rozprawy ma tez wyrainie widoczna bardzo dobra znajomos¢
jezyka angielskiego, ktérym Autorka postuguje sie z duzg swoboda.

Moim zdaniem wszystko to swiadczy o tym, ze Pani Dorota Gotfryd jest osobg solidng, ktéra
podejmujac sie jakiegos zadania wykonuje je bardzo doktadnie.

Uwagi na temat poszczegdinych rozdziaftéw rozprawy
Rozdziat 1: Preface

W rozdziale wstepnym (Preface) na 2 stronach bardzo precyzyjnie sformutowano cele i zakres
rozprawy. Cele te podano w postaci pytan, na ktére Autorka bedzie starata sie wyczerpujgco
odpowiedzie¢ w tej rozprawie. Natomiast zakres pracy przedstawiono w formie krétkich
podsumowan uzyskanych wynikéw osobno dla kazdego z dwdch rozpatrywanych zagadnier.



Rozdziat 2: Introduction to Kitaev-like systems

W tym rozdziale przedstawiono m.in. wiasnosci fizyczne zwigzkéw NazlrOs i a-RuCls, ktére
okazuja sie by¢ zblizone do wtasnosci cieczy spinowych opisanych modelem Kitajewa i jego
pochodnymi. Nie jest to jednak petna zgodnos¢, poniewaz w stanie podstawowym wymienione
tu zwigzki s uporzagdkowane magnetycznie, natomiast ciecze spinowe opisane modelem
Kitajewa wykazujg w stanie podstawowym makroskopowa degeneracje, co skutkuje brakiem
uporzadkowania.

Rozdziat ten zgodnie z zamierzeniem Autorki spetnia role przewodnika, ktéry ma zapoznaé
czytelnika z fizyka zwigzang z modelem Kitajewa w wymienionych tu zwigzkach poczawszy od
pierwszej pracy Kitajewa az do obecnego etapu badar eksperymentalnych i teoretycznych
przedstawionych w kolejnym rozdziale. W zwigzku z tym zebrano tutaj podstawowe rezultaty
innych badaczy, a rozdziat nabrat charakteru artykutu przegladowego. Zdajac sobie sprawe, ze
model Kitajewa nie jest powszechnie znany Pani Dorota Gotfryd postarata sie aby zawarty w tym
rozdziale materiat przedstawi¢ w sposéb jak najbardziej przystepny. W tym celu dodata w nim
kilka swoich komentarzy i rysunkéw (np. Rys. 2.7, 2.16, 2.17).

Rozdziat 3: Magnetic ordered moment studies for Kitaev-like models

To najdtuiszy, liczacy 68 stron rozdziat, ktéry wspdlnie z rozdziatem 5 stanowi trzon rozprawy,
poniewaz przedstawione sg w nich oryginalne wyniki uzyskane przez Panig Dorote Gotfryd

i wspofpracownikéw. Prezentacje tych wynikdw poprzedza podanie sposobu opisu
uporzadkowania magnetycznego za pomocg modeli efektywnych. Nastepnie przedstawiono
zastosowane metody obliczeniowe, ktérymi sa: diagonalizacja Hamiltonianu (nazwana tutaj -
podobnie zresztg jak i w wielu innych publikacjach - $cistg diagonalizacja, tak jakby mogta istniec
niescista diagonalizacja) oraz samouzgodniona teoria sSredniego pola na klastrze (jak rozumiem
jest to podstawowa metoda wykorzystywana przez Autorke). Za bardzo cenne uwazam podanie
przez Autorke zaréwno mocnych jak i stabych stron przedstawionych przez nig metod
obliczeniowych.

Gtéwnym problemem rozpatrywanym w tym rozdziale jest wspotzawodnictwo pomiedzy fazg
cieczy spinowej Kitajewa a fazami uporzadkowanymi magnetycznie. Wystepujg tutaj cztery fazy
uporzadkowane: jedna ferromagnetyczna oraz trzy antyferromagnetyczne (Neel, zigzag oraz
stripy). Wiekszos¢ wynikow dotyczy modelu Kitajewa-Heisenberga (K-H), dla ktérego podano
petny diagram fazowy oraz przeanalizowano przejscia pomiedzy poszczegolnymi fazami.
Nastepnie zbadano model rozszerzony K-H-T-I", w ktérym wystepuja dodatkowe wyrazy
zwigzane z anizotropowym oddziatywaniem pomiedzy pseudospinami.

Bardzo pomystowo skonstruowano diagramy fazowe tego cztero-parametrowego modelu
w postaci két, na ktérych poszczegbéine obszary zaznaczono postugujac sie kolorami
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z odpowiednig gradacja. O ile sam model K-H mozna byto przedstawi¢ w postaci okregu, to
wigczenie parametru I przetworzono na odlegtos¢ od srodka tego okregu, przy czym uczyniono
to dla kilku wybranych wartosci I".

Opis i analiza diagraméw fazowych sa bardzo wnikliwe i $wiadcza o gtebokim zrozumieniu przez
Autorke fizyki zakodowanej w modelach K-H oraz K-H-T-I". Bardzo jasno i ciekawie Autorka
wyjasnita miedzy innymi tzw. efekt parasola (umbrella effect). A w koricowej czesci tego
rozdziatu poréwnata wyniki obliczer z danymi eksperymentalnymi.

Rozdziat ten zamyka paragraf Summary and conclusions, w ktérym precyzyjnie wyszczegdlniono
gtéwne wnioski i osiggniecia wynikajace z przeprowadzonych badan.

Rozdziat 4: Introduction to spin-orbit entanglement

Podobnie jak Rozdziat 2 spetnia on role wprowadzenia w tematyke nastepujgcego po nim
rozdziatu przedstawiajacego oryginalne wyniki Autorki i wspétpracownikéw. Tym razem dotycza
one splatania spinowo-orbitalnego w ukfadach opisanych modelem Kugela-Khomskiego

z dodatkowym wyrazem lokalnego sprzezenia spin-orbita.

W tym rozdziale Autorka najpierw ogélnie wyjasnia na czym polega kwantowe splgtanie na
przyktadzie spinowych stopni swobody, a nastepnie uzasadnia jak mozna w sposéb ilosciowy
okresli¢ stopien takiego splatania przy pomocy entropii.

Rozdziat ten zamyka paragraf opisujacy splatanie spinowo-orbitalne na przyktadzie prostego
faricucha z periodycznymi warunkami brzegowymi, dla ktérego skonstruowano diagram fazowy
z zaznaczonymi fazami, w ktérych wystepuje splatanie spinowo orbitalne.

Rozdziat 5: Spin-orbital entanglement evolution with the on-site spin-orbit coupling

Ten drugi pod wzgledem dtugosci (liczacy 33 strony) rozdziat rozprawy zawiera opis oryginalnych
wynikow badan na temat wplywu lokalnego sprzezenia spinowo-orbitalnego na splatanie
spinowo-orbitalne. Wyniki te dotyczg stosunkowo prostego ukfadu jakim jest taricuch
jednowymiarowy opisany modelem zawierajagcym wyrazy spinowo-orbitalne typu Kugela-
Khomskiego oraz jednoweztowe sprzezenia spin-orbita.

Na poczatku tego rozdziatu bardzo klarownie sformutowano cel tych badan, opisano model

i zastosowane metody obliczeniowe z wyszczegodlnieniem wielkosci charakteryzujacych stopien
splatania, takimi jak entropia von Neumanna oraz miedzyweztowa spinowo-orbitalna funkcja
korelacyjna.

Ewolucje splatania spinowo-orbitalnego przedstawiono w postaci diagraméw w zaleznosci od
parametrow oddziatywania: 1) orbital-orbital a oraz 2) spin-spin B na sasiednich weztach,
a takze 3) state] sprzezenia lokalnego spin-orbita A. Najbardziej reprezentatywny diagram



ukazujacy gtéwna czes¢ uzyskanych rezultatéw zostat przedstawiony na rysunku 5.9, na ktérym
zaznaczone sg obszary o rdznym stopniu splatania w zaleznosci od statej A wzdtuz linii a + p = 0.

Nastepnie Autorka wyprowadza model efektywny w granicy duzego sprzezenia spin-orbita,
ktorym jest model XXZ i analizuje proces splatania w tym modelu oraz poréwnuje otrzymane
wyniki z uzyskanymi w przypadku ogdlnym.

W podsumowaniu tego rozdziatu Autorka wymienia i opisuje cztery réine typy ewolucji
splatania spinowo orbitalnego ze zmiang statej sprzezenia A w zaleznosci od wartosci
parametrow a i f.

Jednym z ciekawszych wynikéw jest tutaj moim zdaniem pokazanie, ze splatanie kwantowo-
orbitalne moze zanika¢ nawet w przypadku duzego lokalnego sprzezenia spin-orbita (A > Acit),
jednak tylko pod warunkiem, gdy w stanie podstawowym modelu efektywnego fluktuacje
kwantowe zanikajg.

Rozdziat 6: Outlook

W tym ostatnim rozdziale przedstawiono skrétowo (podobnie jak w rozdziale wstepnym, takze
na 2 stronach) perspektywy oraz przewidywane kierunki dalszych badan. Dodano tutaj réwniez
krétka dyskusje na temat uzytecznosci oraz ograniczen gtéwnej metody obliczeniowej
stosowanej przez Autorke.

4. Najwazniejsze osiggniecia
Do najwazniejszych osiggniec przedstawionych w recenzowanej rozprawie zaliczam:

a) Dosc precyzyjne i wiarygodne - bo oparte na uzupetniajacych sie obliczeniach
wykonanych réznymi metodami - wyznaczenie diagramow fazowych modelu Kitajewa-
Heisenberga i jego wersji rozszerzonych w pelnym zakresie parametrow oddziatywania.

b) Wykazanie istnienia réznych typéw ewolucji splatania spinowo-orbitalnego ze wzrostem
sprzezenia lokalnego spin-orbita oraz wyttumaczenie dlaczego sprzezenie spin-orbita
moze w zaleznosci od parametréw Hamiltonianu (w modelu Kugela-Khomskiego z ze
sprzezeniem spin-orbita) zaréwno wzmacniac jak i ostabia¢ splatanie spinowo-orbitalne.

5. Podsumowanie i formuta koricowa

Podsumowujgc chce wyrazi¢ swoje uznanie dla Pani mgr Doroty Gotfryd za wykonanie bardzo
trudnego zadania, jakim byto gruntowne przebadanie i opisanie wtasnosci réznych wersji
modelu Kitajewa-Heisenberga oraz modelu Kugela-Khomskiego z lokalnym sprzezeniem spin-



orbita; zwtaszcza za wyznaczanie wielu skomplikowanych diagraméw fazowych i ich wnikliwg
analize.

Obliczenia te wymagaly dobrego opanowania zwtaszcza metod numerycznych, ale réwniez
analitycznych. Analiza i interpretacja otrzymanych wynikéw sg wg mnie gtebokie i swiadcza
o dojrzatosci naukowej Autorki, ktéra wykazata sie bardzo dobrym rozeznaniem w tematyce
zwigzanej z rozprawg oraz wiedzg dotyczaca m.in. teorii magnetyzmu. Uwazam, ze uzyskanie
przedstawionych w rozprawie diagramoéw fazowych i ich analiza stanowig istotny wkiad

w zrozumienie zjawisk zachodzacych w ukfadach nieuporzadkowanych, a w szczegoinosci

w cieczach spinowych, w tym m.in. zjawiska splatania spinowo-orbitalnego.

W moijej opinii recenzowana rozprawa doktorska spetnia wszystkie kryteria wymagane
w Ustawie o tytule i stopniach naukowych i dlatego wnosze o dopuszczenie Pani mgr Doroty
Gotfryd do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

Rdewar

Romuald Lemaniski



