Streszczenie dysertacji pod tytutem ,,Orbital effects
in elemental chalcogens” (,,Efekty orbitalne w chalko-
genach”).
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Ta dysertacja skupia sie na dwéch materiatach dla ktorych fizyka orbitalna ma
kluczowe znaczenie — chalkogenach selenie i tellurze. Wtasnosci elektronowe tych
uktadow badano w latach 50. | 60. zesztego wieku, kiedy to po raz pierwszy opisano
ich strukture pasmowa [1-3]. Od tego czasu, w Srodowisku teorii fizyki materii skon-
densowanej, nie poswiecano im wiele uwagi. W ostatnich latach pojawito sie kilka
nowych odkry¢ w dziedzinie chalkogendéw. Na uwage zastuguja publikacje Silva et.
al. [4]. Dotychczas nie podjeto prob opisu chalkogendw postugujac sie wspotczes-
nymi koncepcjami fizyki orbitalnej — takimi jak porzadek orbitalny i wieloorbitalny
model Hubbarda — rozwinietymi w toku badan nad skorelowanymi uktadami. Nie po-
dano réwniez petnego opisu topologii w chalkogenach. Ta dysertacja uzupetnia wiedze
w obszarach wymienionych powyzej. ldentyfikuje réwniez nowe zjawiska w selenie |
tellurze.

Po ogdlnym wstepie (rozdziat 1), w rozdziale 2 opisana jest struktura krystal-
iczna selenu 1 telluru, sktadajaca sie ze stabo zwiazanych, helicznych tancuchow
(tancuchdéw chalkogenowych) — to na tych tancuchach skupia sie ta dysertacja. W
krysztatach chalkogenéw tancuchy te rozmieszczone sg na dwuwymiarowej, heksag-
onalnej sieci, a osie helis poszczegdlnych tancuchéw s3g do siebie rownolegte. Stan
podstawowy pojedynczego tancucha chalkogenowego jest uporzadkowany orbitalnie,
nazywany falg gestosci orbitalnej. W stanie tym rézne orbitale obsadzone s3 na
réznych, nieréwnowaznych atomach komorki elementarnej helisy. Taka sytuacja jest
konsekwencja geometrii helisy, oraz ksztattu orbitali p, | prowadzi do wtasnosci di-
ametralnie réznych od tych charakteryzujacych proste, liniowe tancuchy.

W rozdziale 3 rozwazany jest wptyw stabych, miedzyorbitalnych oddziatywan
Coulombowskich na stan podstawowy bezspinowego tancucha chalkogenowego (fale
gestosci orbitalnej). To zagadnienie zwigzane jest z artykutem [4], w ktorym autorzy
wskazuja, ze miedzyorbitalne oddziatywania Coulombowskie moga by¢ odpowiedzialne
za deformacje hipotetycznej (nie obserwowanej) sieci kubicznej w kierunku tréjwymi-
arowe] struktury krystalicznej chalkogenéw. Z drugiej strony, wiadomo ze oddzi-
atywania Coulombowskie w prostych tancuchach prowadza do przejscia fazowego
typu Peiersa [5]. Czy to samo zjawisko bedzie miato miejsce w tancuchach
chalkogenowych? Okazuje sie, ze taka deformacja nie wystepuje w tancuchach
chalkogenowych dla rozsadnych wartosci parametru Coulombowskiego U. Jest tak



ze wzgledu na izolujacy charakter tancuchéw i znaczna przerwe energetyczng, bedace
konsekwencjami geometrii helisy i charakteru orbitali p. Jest to wazna obserwacja,
ktéra wskazuje na to, ze mechanizm deformacji zaproponowany w [4] nie jest
wewnetrznie sprzeczny.

Rozdziat 4 zawiera krétki wstep dotyczacy izolatoréw topologicznych. Rozdziat 5
skupia sie na topologii realistycznego modelu tancuchéw chalkogenowych z uwzgled-
nieniem spinu 1 oddziatywania spin-orbita. Topologia podobnych modeli nie byta w
przesztosci doktadnie zbadana. W toku rozdziatu ustalone zostaje, ze stan podsta-
wowy tancuchéw chalkogenowych jest topologicznie nietrywialny i zawiera stany brze-
gowe, chronione przez symetrie obrotu o 180 stopni. Te zanikajace wyktadniczo w
funkcji odlegtosci od brzegu stany maja charakterystyczna posta¢ — ich funkcja falowa
znika na co trzecim atomie w fancuchu. Taka posta¢ stanéw brzegowych wynika
ze zwiazku miedzy modelem chalkogenowego tancucha a modelem Su-Schrieffer-
Heeger o okresie 3 (SSH-3) [6]. Jesli chodzi o pozabrzegowe wtasnosci topologiczne
(bulk topological properties), niezmiennik topologiczny fancuchéw chalkogenowych
to niezmiennik typu Lau-Brink-Ortix (LBO), opisany dopiero niedawno [7]. Opisane
powyzej odkrycia sugeruja istnienie topologicznych stanéw powierzchniowych w krysz-
tatach chalkogenéw. Stany te moga formowac sie ze stanéw koncowych indywidual-
nych tancuchéw za posrednictwem stabego sprzezenia miedzy tancuchami.
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