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Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. Adama Ktosiriskiego p.t.:

Orbital effects in elemental chalcogens

Recenzowana rozprawa doktorska dotyczy nietrywialnej fizyki
obserwowanej w uktadach, w ktérych orbitalne stopnie swobody odgrywajg
znaczacg role. W szczego6lnodci, poswiecona jest ona wtasnosciom, zwtaszcza
topologicznym, dwéch pierwiastkowych chalkogendw: selenu i telluru.

Rozprawa powstata pod opiekg prof. Krzysztofa Wohlfelda w Instytucie
Fizyki Teoretycznej Uniwersytetu Warszawskiego. Zostata napisana w jezyku
angielskim, skfada sie na nig pie¢ rozdziatdbw, wliczajac w to wprowadzenie
w tematyke rozprawy. Gtéwne czesci pracy to wstep omawiajgcy strukture
krystaliczng i elektronowg badanych uktadow, prezentacja stanu ftaricuchéw
chalkogenéw z orbitalnymi falami gestosci, krotkie omoéwienie jednowymiarowych
izolatoréw topologicznych oraz prezentacja wynikéw dotyczgcych topologicznych
wiasnosci taricuchdéw chalkogendw. Praca ma 106 stron i zawiera liczgca 66 pozycje
bibliografie.

Recenzje rozpoczne od przeglagdu zawartosci poszczeg6inych rozdziatdw
rozprawy. Pierwszy rozdziat (”Introduction” jest w zasadzie skrétowym
wprowadzeniem do mechanizmdw, poprzez ktore elektrony, zapetniajgc
poszczegblne stany, zmieniajg wiasnosci materiatdw. Précz roli obsadzania
poszczegoblnych orbitali, wspomniane zostaty tez zjawiska takie jak wptyw pola
krystalicznego czy efekt Jahna-Tellera. Druga czes¢ tego rozdziatu to oméwienie
zawartosci kolejnych rozdziatow.

W rozdziale drugim (“Preliminaries”) wprowadzane sa modele, ktdrych
w(y)prowadzenie i badanie bylto trescig pracy doktorskiej. Ze wzgledu na nietypowg
strukture krystaliczng analizowanych ukfadéw, w ktérych atomy tworzg
dwuwymiarowe sieci helikalnych tarcuchéw, nietrywialne jest wyliczenie
parametrow wieloorbitalowych hamiltonianéw. Jest to zadanie stosunkowo trudne
nawet w przypadku pominigcia — tak jak to zostato zrobione w rozprawie —
przeskokow elektronédw pomiedzy taricuchami. Na poczatku rozdziatu doktorant
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definiuje parametry okreslajace poszczego6lne taricuchy, takie jak katy wigzan czy
katy potozenia poszczegblnych atomow w spirali. Zaréwno opisy jak i ilustrujgce je
rysunki sg klarowne i znacznie utatwiajg zrozumienie dalszej czesci rozprawy.
Jedynie wydaje mi sie, ze w przypadku Fig. 2.1 "helix pitch” powinien odnosic si¢ do
wielko$ci 3d, a nie d, poniewaz zazwyczaj oznacza on skok spirali.

W oparciu o stynne obliczenia Slatera i Kostera doktorant konstruuje og6iny
hamiltonian w przyblizeniu ciasnego wigzania. Robi to wyliczajgc elementy
macierzowe tunelowania pomiedzy r6znymi orbitalami typu p. Aby umozliwi¢/utatwié
prowadzenie tych obliczen, wprowadza kilka réznych baz, ktére w niektérych
sytuacjach upraszczajg posta¢ hamitonianu. Generalizuje takze twierdzenie Blocha
tak, aby mogto byé zastosowane do ukfadu o strukturze helikalnej. Pod koniec
drugiego rozdziatu wprowadzane do hamiltonianow jest takze sprzezenie spinowo-
orbitalne.

Tak przygotowany ,warsztat” w trzecim rozdziale ("Orbital density waves in
chalcogen chains”) jest wykorzystywany do poszukiwania stanu podstawowego
tancucha chalkogenéw. Stan ten jest poszukiwany najpierw w uktadzie
nieoddziatujgcym, a nastepnie w obecnosci oddziatywania kulombowskiego. W obu
przypadkach znajdowany jest stan, okreslony jako orbital density waves, gdzie
zajecie poszczegoblnych orbitali typu p jest modulowane wzdtuz fancucha.
Hamiltonian nieoddziatujgcego tancucha upraszcza sig, jeSli macierz obrotu
rozwing¢ do wyrazéw liniowych wokét kagta wigzania rownego 90°. PorGwnanie
struktury pasmowej tak zlinearyzowanego modelu wykazuje bardzo dobrg zgodno$¢
ze strukturg wyznaczong przy uzyciu petnego modelu.

W przypadku niezerowego oddziatywania stan uktadu znajdowany jest
w przyblizeniu Sredniego pola. Dla niezbyt silnego oddziatywania, a ten rezim
obejmuje wartosci przewidywane dla chalkogendéw, otrzymane orbitalne fale
gestosci majg ten sam charakter co rozwigzanie dla nieoddziatujgcego uktadu.
Natomiast przy wzroscie oddziatywania, dla U = 3t nastepuje przejscie do
jakosciowo innego rozwigzania, cho¢ to samozgodne rozwigzanie ciagle przyjmuje
forme orbitalnych fal gestosci. Duza liczba wielkoéci, ktére w ogdlnym przypadku
powinny by¢ znalezione w spos6b samouzgodniony, uniemozliwitaby efektywne
znalezienie rozwigzan. Dlatego tez narzucone zostaty pewne zatozenia dotyczace
postaci rozwigzania, ktore tg liczbe w obliczeniach znaczgco zmniejszyty. Uktady
rownan nieliniowych rozwigzywane byty w sposob iteracyjny, a nastepnie odrzucane
byly rozwigzania, ktére nie odpowiadaty minimum energii. Zastosowane podejscie
jest jednym z typowych stosowanych w takich przypadkach. Warto jednak bytoby
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zastanowiC sie nad jego stosowalnoscig. Przy okazji pojawia sie tu kilka kwestii,
ktore bytoby dobrze wyjasnié:

1)

W trakcie obliczent parametry helisy tworzonej przez atomy przyjmowane sg
z danych eksperymentalnych. Czy gdyby zluzowa¢ ten warunek i pozwoli¢
uktadowi na deformacje tych parametréw, np. katéw a i B, bytaby szansa na
otrzymanie stabilnych konfiguracji, tj. takich, przy ktérych energii osigga
minimum dla danych wartosci katéw? Intuicja podpowiada, ze model jest na to
zbyt prosty, ale moze taka analiza mogtaby wnie$¢ informacje czego w modelu
brakuje? Czy mozna by spodziewac sig, ze oddziatywanie pomiedzy faricuchami
cos tu pomoze?

Rozwigzanie w przyblizeniu $redniego pola znajdowane jest w zerowej
temperaturze. Mozna przypuszczaé, ze badane w ten sposédb orbitalne fale
gestosci bedg istniaty takze w pewnych skoriczonych temperaturach, co wynika
z przeszacowywania temperatury krytycznej przez przyblizenie Sredniego pola.
Ale z drugiej strony twierdzenie Mermina-Wagnera silnie ogranicza mozliwosé
istnienia dalekozasiegowego porzadku w skoniczonych temperaturach
w uktadach niskowymiarowych. Ktére z zatozert wspomnianego twierdzenia nie
jest spetnione w realnych uktadach? Czy tamana symetria nie jest symetrig
ciggta, a moze wptyw przeskokd6w pomiedzy taricuchami zwieksza wymiarowos¢
albo cos jeszcze innego?

Wiadomo, ze przyblizenie $redniego pola jest tym doktadniejsze, im wiecej
sgsiaddw posiada kazdy wezet sieci, stajac sie doktadne w granicy
nieskonczonej liczby sgsiadéw. Tymczasem w badanym przypadku mamy do
czynienia z uktadem jednowymiarowym, czyli z bardzo mata liczbg sgsiadow.
Pewng pomoca w uwiarygodnieniu tych wynikow jest porbwnanie z wynikami
otrzymanymi metodg grupy renormalizacyjnej macierzy gestosci (DMRG).
Porbéwnanie to jednak nie jest proste, poniewaz wprowadzenie przyblizenie
Sredniego pola w jawny sposOb tamie symetrie, co nie wystepuje w przypadku
obliczen opartych o DMRG. Co wigcej, wprowadzajgc to przyblizenie narzucone
zostaty dodatkowe warunki redukujgce liczbe samozgodnie wyliczanych
wielkosci. Dlatego wydaje sie, ze zamiast bezposredniego pordéwnania
obsadzenia poszczegélnych orbitali, moze lepsze bytoby poroéwnanie pewnych
funkciji korelacyjnych, ktére w analogiczny sposdb mozna zdefiniowa¢ w ramach
obu podejs¢, np. (A, fy, ;) ?

Jednowymiarowy uktad z helikalng strukturg zlokalizowanych momentéw
magnetycznych sprzezonych z wedrownymi elektronami poprzez zalezng od
spinu transformacje cechowania jest rownowazny uktadowi w jednorodnym polu
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magnetycznym ze sprzezeniem spinowo-orbitainym [PRB 82, 045127 (2010),
PRL 111, 186805 (2013)-Supp.Mat.]. Pewnie to zbyt daleka analogia, ale czy
mozna by pomysle¢ o podobnej transformacji w przypadku przedstawionej
w rozprawie helikalnej struktury taricucha chalogenéw?

Czwarty rozdziat (”Interlude: One-dimensional topological insulators”) jest
w zasadzie jedynie wprowadzeniem do zagadnien, ktére sg tematem kolejnego
rozdziatu. Rozdziat rozpoczyna sie¢ od oméwienia ogélnej klasyfikacji izolatoréw
topologicznych ze wzgledu na obecnos¢ poszczegdlnych symetrii. Dalsza czesé jest
skoncentrowana najpierw wokét standardowego modelu Su-Schrieffera-Heegera
(SSH), a nastepnie wokét jego odmiany z komoérkg elementarng zawierajgca nie
dwa, a trzy wezty (SSH-3). Wtasnos$ci tego modelu przedstawione sg w szczegbtowy
spos6b, poniewaz w kolejnym rozdziale doktorant pokazuje, ze tancuch
chalkogenbw moze by¢ opisany wtasnie przy pomocy takiego modelu. Dlatego
istotne jest, ze takze w tym modelu wystepujg fazy topologiczne ze stanami
brzegowymi, cho¢ mechanizm ich powstawania nieco odbiega od tego
w standardowym modelu SSH. Rozdziat jest czytelny i uzyteczny w kontekscie
dalszej aplikacji modelu SSH-3 do badanych uktadéw. Jedynie mysle, ze w rozdziale
tym warto byto zacytowac prace A. Anastasiadis et al., PRB 106, 085109 (2022),
w ktorej dosé doktadnie badane byty wiasnosci tego modelu.

Ostatni, piaty rozdziat ("Topology of chalcogen chains”), poSwiecony jest
mozliwoéci wystepowania stan6bw topologicznych w badanych w pracy
chalkogenach. Pomijajgc sprzezenie pomiedzy taricuchami, analizowane sg trzy
modele taricuchdéw. Pierwszy z nich to petny model, wprowadzony w rozdziale
drugim. Drugim to cubic chain model, ktory otrzymuje sie przy zatozeniu, ze kat
wigzania a = 90°. Okazuje sig, ze w takim wypadku petny model rozpada si¢ na trzy
niezalezne modele, z ktérych kazdy opisywany jest hamiltonianem SSH-3. Ostatni
to tzw. orbitalny model SSH, w ktérym kat pomiedzy potozeniami kolejnych atomow
spirali wynosi § = 180°, czyli wszystkie atomy lezg w jednej ptaszczyznie tworzac
zygzakowatg strukture. Wszystkie te modele badane sg w limicie braku
oddziatywania, czego uzasadnieniem moze by¢é wynik z rozdziatu drugiego,
pokazujacy, ze stan podstawowy dla realistycznych wartosci oddziatywania U ma
ten sam charakter, co rozwigzanie dla uktadu nieoddziatujgcego. Najciekawsza
czesc tego rozdziatu to podrozdziat 5.2 o tytule podobnym do tytutu catego rozdziatu,
“Topology of the chalcogen chain model”, ale o tresci ograniczonej do witasnosci
topologicznych petnego modelu faricucha chalkogendéw, bez uproszczen
wprowadzanych w modelu kubicznym albo w orbitalnym modelu SSH. Poréwnanie
z tymi dwoma modelami jest trescig krotkich podrozdziatow 5.3 oraz 5.4.
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Podrozdziat 5.2 rozpoczyna sie od zademonstrowania, ze model faricucha
chalkogenéw przewiduje istnienie stan6w wewnatrzszczelinowych. Dalej,
analizowane jest czy te stany mogg mie¢ wiasnosci topologiczne. Poniewaz badany
hamiltonian nie posiada symetrii chiralnej, nie jest oczywiste czy da sie dla nich
zdefiniowac niezmiennik topologiczny. Postugujac sie podejsciem zaproponowanym
przez Lau, Brinka i Ortixa w pracy PRB 94, 165164 (2016), doktorant wprowadza
pewien niezmiennik, argumentujgc w ten sposéb, ze stany te rzeczywiscie sg
topologicznie nietrywialne. Niezmiennik ten ma by¢ odpowiednikiem niezmiennika
zdefiniowanego w wyzej wspomnianej pracy, cho¢ ta rownowazno$¢ nie jest
w sposob oczywisty pokazana ani w rozprawie, ani w publikacji doktoranta, na ktorej
ta czesS¢ rozprawy jest oparta.

W kolejnej czeSci podrozdziatu doktorant bada bulk-boundary
correspondence, czyli czy istnienie niezmiennika topologicznego pocigga za sobg
istnienie standéw brzegowych. Jest to nietrywialne ze wzgledu na brak w modelu
symetrii chiralnej. Aby zbada¢ potencjalne stany brzegowe doktorant zaktada
przestrzenng zmiang parametrow modelu tak, aby cze$¢ uktadu znajdowata sig
w fazie topologicznie trywialnej, a cze$¢ w nietrywialnej. Podobne podejscie stosuje
sie np. w przypadku zwyktego modelu SSH. Przez analize rozwigzan jednorodnego
ciggtego réwnania Schrddingera pokazano, ze pomimo braku symetrii chiralnej
model przewiduje istnienie ,,odpornych” stanéw koricowych ulokowanych w przerwie
pomiedzy pasmem przewodnictwa a pasmem walencyjnym.

W podrozdziale 5.3 pokazano, ze w przypadku cubic chain model, précz
niezmiennika wystepujacego w og6inym modelu taricucha, wystepuje dodatkowo
inny niezmiennik, ktérego obecnos¢ wynika z braku sprzezenia spinowo-
orbitalnego, a wiec z rozsprzezenia spinowych stopni swobody. W efekcie stany
brzegowe w tym modelu sg catkowicie orbitalnie spolaryzowane. W przypadku
orbitalnego modelu SSH, topologia ktérego jest tematem kolejnego podrozdziatu,
stany konicowe sg takie same jak w typowym modelu SSH, co wynika z obecnosci
w tym modelu chronigcej je symetrii chiralne;j.

Rozprawe koriczy krotkie podsumowanie rozdziatu dotyczgcego topologii
tanicuchéw chalkogenowych. Nie ma natomiast podsumowania catej rozprawy.
Troche szkoda, bo przydatoby sie ulokowanie wynikbw uzyskanych w pracy
doktorskiej w szerszym kontekscie, zwtaszcza warto bytoby szerzej przedyskutowac
kwestie eksperymentalnej weryfikacji czy implementacji przedstawionych
W rozprawie przewidywan.
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Na koniec warto wspomnie¢ stosunkowo bogaty dorobek publikacyjny
doktoranta. Jest on wspotautorem czterech prac opublikowanych w Physical Review
B, przy czym w przypadku trzech jest pierwszym z autoréw. Ponadto, jedna praca
jest w bazie arXiv.

Podsumowujgc stwierdzam, Zze =zaprezentowane w rozprawie pana
mgr. Adama Kitosiriskiego wyniki stanowig oryginalne rozwigzanie problemu
naukowego, tym samym rozprawa spetnia wymagania stawiane rozprawom
doktorskim w Ustawie o stopniach naukowych i tytule naukowym. \Wnosze wiec
o dopuszczenie doktoranta do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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