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1. Tematyka i cel rozprawy doktorskiej.

Podstawowe wlasnosci materiatlow powigzane sg z transportem tadunku elektrycznego
oraz magnetycznym uporzgdkowaniem spinéw elektronow. Orbitalne stopnie swobody
odgrywaja rowniez wazng role w wielu rodzajach materiatach, wplywajgc zarébwno na stany
elektronowe, jak 1 strukture sieci krystalicznej. Najlepszym przykladem sg zwigzki
zawierajgce metale przejSciowe, takie jak tlenki metali 3d, gdzie silne korelacje elektronowe
wspotgrajg z efektami orbitalnymi i sieciowymi (efekt Jahna-Tellera), prowadzac do nowych
faz z uporzadkowaniem ladunkowo-orbitalnym. Rowniez materialy gdzie istotng role
odgrywajg orbitale typu p cieszg sie coraz wiekszym zainteresowaniem, gtéwnie ze wzgledu
na ich whasnosci topologiczne. Przyktadem sg izolatory topologiczne, ktorych wilasnosci
elektronowe zostaly przewidziane teoretycznie, a nastepnie potwierdzone eksperymentalnie.
Objetosciowe stany elektronowe, posiadajgce przerwe energetyczng typowg dla izolatorow,
roznig sie od metalicznych stanow powierzchniowych majacych ksztatt stozkéw Diraca. Ze
wzgledu na silne sprzezenie spin-orbita (SOC) stany te wykazujg rozszczepienie spinowe
prowadzgce do unikalnych wiasnosci topologicznych i transportowych.

Celem przedstawionej rozprawy jest zbadanie efektéw orbitalnych w modelach
teoretycznych opisujgcych wtasnosci dwoch pierwiastkow nalezgcych do grupy chalkogenow,
selenu i telluru. Podstawowym elementem strukturalnym tych materiatow sg spiralne
tancuchy atomowe, ktore mozna opisywac¢ przy pomocy jednowymiarowych modeli,
uwzgledniajgcych orbitale elektronowe typu p. Glowne cele badawcze dotyczg wplywu
miedzyorbitalnego oddzialywania kulombowskiego (U) oraz SOC na wlasnosci stanu

podstawowego badanych modeli.



2. Omowienie treSci rozprawy.

Praca doktorska napisana jest w jezyku angielskim i skltada sie z pieciu rozdzialow,
Appendixu z tabelg stosowanych skrotow oraz bibliografii zawierajacej 66 referencje.
Catkowita ilos¢ stron wynosi 106. Wstep do pracy opisuje podstawowe czynniki i rodzaje
oddziatywan, ktore decydujg o wihasnosciach elektronowych i topologicznych materiatow.
Podkreslone jest znaczenie orbitalnych stopni swobody w réznych rodzajach ukladow
elektronowych. Rozdziat wstepny przedstawia réwniez glowne cele i zawartosc
poszczegolnych czesci rozprawy. W rozdziale 2 zatytulowanym Preliminaries opisane zostaly
podstawowe wiasnosci orbitali p oraz modele i symetrie fancuchéw spiralnych. Szczegdlnym
przypadkiem jest tancuch chalkogenowy, jaki tworzg atomy selenu lub telluru w strukturze o
symetrii trygonalnej. Rozwazane sg dwa przypadki: Hamiltonian bezspinowy oraz model
uwzgledniajgcy spin i SOC.

Rozdziat 3 zawiera wyniki badan teoretycznych dla bezspinowego modelu tancucha
chalkogenowego. Na poczatku wyznaczono strukture pasmowg dla modelu bez
oddziatywania kulombowskiego i pokazano, Ze zlinearyzowana wersja Hamiltonianiu daje
praktycznie taki sam wynik, jak oryginalny Hamiltonian. Zbadano wilasnosci stanu
podstawowego, ktory posiada porzgdek orbitalny, o periodycznosci takiej samej jakg ma
tancuch chalkogenowy, nazywany falg gestosci orbitalnej (ODW). W nastepnym kroku
przeprowadzono obliczenia dla modelu z oddzialywaniem kulombowskim (U>0) w
przyblizeniu Hartree, badajac jego wplyw na stan podstawowy. Dodatkowa analiza pokazata,
ze otrzymane wyniki sa zgodne z obliczeniami metodg DMRG dla otwartego lancucha
chalkogenowego.

W rozdziale 4 omowione zostaly podstawowe rodzaje i wlasnosci izolatorow
topologicznych oraz dwa modele jednowymiarowe: model Su-Shieffera-Heegera (SSH) i jego
rozszerzenie SSH-3. Przeanalizowane zostalty symetrie tych modeli, struktury pasmowe oraz
stany koncowe. Rozdziat ten stanowi wprowadzeniem do rozdzialu 5, w ktorym
przedstawiono wyniki badan dotyczgce whasnosci topologicznych tancucha chalogenowego.
W rozdziale 5 rozwazane sg trzy modele: model lancucha chalkogenowego, lancucha
kubicznego, ktéry mozna powigza¢ z modelem SSH-3, oraz orbitalny model SSH.
Przebadany zostat tutaj wptyw SOC na strukture pasmowg i wlasnosci topologiczne. Autor
rozprawy analizuje réwniez zachowanie stanOw wewngtrz przerwy energetycznej (stanow
koncowych) w poblizu punktéw strefy Brillouina, gdzie ta przerwa znika. Porownane zostaty

gestosci orbitalne stanéw koncowych, w funkcji odleglosci od konca tancuch, dla otwartego



tancucha chalkogenowego i kubicznego, wyznaczone metodg doktadnej diagonalizacji (ED).

3. Ocena merytoryczna.

Praca doktorska mgr. Adama Klosinskiego zawiera trzy rozdzialy teoretyczne (1, 2 i 4),
ktore stanowig bardzo dobre wprowadzenie do tematyki badawczej oraz rozpatrywanych
modeli. Pozwala to zrozumie¢ zalozone cele oraz przesledzi¢ kolejne etapy badan.
Poszczegolne zagadnienia teoretyczne przedstawione sa klarownie i w sposob bardzo
systematyczny, a zalgczone rysunki dobrze ilustrujg analizowane struktury i stosowane w
modelach bazy orbitali p. W mojej opinii materiat zawarty w tych rozdziatach prezentuje
ogolng wiedze teoretyczng Autora w zakresie fizyki ciala stalego i stosowanych w tym
obszarze modeli obliczeniowych.

Najwazniejsze wyniki badan przedstawionych w rozdziale 3 dotycza witasnosci stanu
podstawowego modelu tancucha chalkogenowego, bedgcego podstawowym elementem
struktury krystalicznej selenu i telluru. W modelu bez oddzialywania kulombowskiego stan
podstawowym posiada porzadek orbitalny (ODW-2-1-1), gdzie dwa orbitale p sg czeSciowo
obsadzone. Wykazano, Ze stan podstawowy nie zmienia sie dla matych wartosci U, ale przy
wartosci krytycznej (U=3t) zachodzi przejscie fazowe do nowego stanu ODW-2-2-0, w
ktorym jeden z orbitali p jest praktycznie nie obsadzony. Realistyczne wartosci parametru U
dla badanych chalkogenow sg mniejsze niz wyznaczona wartos¢ krytyczna.

W rozdziale 5 zbadane zostaly wlasnosci topologiczne oraz stany koncowe tancucha
chalkogenowego. Najwazniejszym osiggnieciem tych badan jest pokazanie, ze struktura
pasmowa lancucha moze byc¢ opisana inwariantem topologicznym typu Lau-Brink-Ortix.
Dla realistycznych wartosci parametru SOC inwariant przyjmuje wartoS¢ 1, co oznacza
nietrywialny stan topologiczny. Inwariant ten powiazany jest z symetrig obrotu o 180 stopni
wokol osi prostopadlej do tancucha. Powyzej wartosci krytycznej parametru SOC, inwariant
przyjmuje wartosc 0, czyli uktad przechodzi do stanu o trywialnej topologii, w ktorym znika
przerwa energetyczna. Stany koncowe, wystepujgce w tancuchu otwartym, sg orbitalnie
spolaryzowane i wykazuja eksponencjalny zanik wraz z odlegloscig od konca tancucha.

Wyniki przedstawione w rozdziatach 3 i 5 sg istotne w konteks$cie analizy struktury
krysztalow selenu i telluru oraz wiasnosci topologicznych tych materiatéw. Nasuwa sie tutaj
pytanie o wlasnosci topologiczne rzeczywistych materialow, ktore s ukladami
trOjwymiarowymi? Czy mozna przewidziec, jak zmienig sie podstawowe charakterystyki

stanu podstawowego badanych ukladow (przerwa energetyczna, obsadzenie orbitali, stany



koncowe), jezeli uwzgledni sie oddzialywanie miedzy tancuchami chalkogenowymi?
Prezentacja wynikow w rozprawie doktorskiej jest bardzo klarowna. Rysunki sg bardzo
starannie wykonane i dobrze opisane. Jedyny biad jaki zauwazylem to prezentacja tych
samych wykresow z obliczen DMRG na rysunkach 3.9(a) i 3.9(b).
Biorgc pod uwage wysoki poziom badan oraz sposéb ich prezentacji, moja ocena

rozprawy doktorskiej dr. Adama Klosinskiego jest bardzo pozytywna,
4. Wniosek koncowy.

W mojej opinii przedstawiona do oceny rozprawa doktorska stanowi znaczny wkiad do
badan wtasnosci elektronowych i topologicznych pierwiastkow nalezgcych do grupy
chalkogenkéw. Uwazam, Ze rozprawa spelnia wszystkie kryteria oraz wymagania stawiane
pracom doktorskim - prezentuje ogolng wiedze teoretyczng kandydata w dyscyplinie nauki
fizyczne oraz umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. Przedstawione w
rozprawie doktorskiej wyniki stanowig oryginalne rozwigzanie kilku problemow naukowych
dotyczacych wilasnosci tancuchow chalkogenowych. Dlatego wnosze do Rady Naukowej
Dyscypliny Nauki Fizyczne Uniwersytetu Warszawskiego o dopuszczenie Pana mgr. Adama

Klosinskiego do dalszych etapéw przewodu doktorskiego.

/ i ,ﬂll
1 QL(;C-L*LE

emystaw Piekarz

dr hab.



	Skan_20230717 (1)
	Skan_20230717 (2)
	Skan_20230717 (3)
	Skan_20230717 (4)

