Krakoéw, 18 listopada 2024

Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr inz. Piotra Ruszala
pt.: ,Badanie struktury elektronowej zwigzkéw mig¢dzymetalicznych

o liniowej dyspersji pasm typu Diraca/Weyla”

Przedlozona do recenzji rozprawa doktorska pan mgr inz. Piotra Ruszata,
pt. ,,Badanie struktury elektronowej zwigzkéw miedzymetalicznych o liniowej dyspersji
pasm typy Diraca/Weyla”, zostata przygotowana w Instytucie Niskich Temperatur i Badan
Strukturalnych Polskiej Akademii Nauk we Wroctawiu. Doktorantka wykonata jg pod
kierunkiem promotora dr hab. Matgorzaty Samsel-Czekaly, prof. INTiBS, oraz promotora

pomocniczego dra hab. inz. Macieja J. Winiarskiego.

Dysertacja, opracowana w jezyku polskim, ma charakter teoretyczny i stanowi
zbiér szesciu prac dotyczacych wybranych ukladow, zawierajacych liniowe pasma.
Praca liczy lacznie 147 stron, podzielona jest na 4 rozdziaty, poprzedzonych
(nienumerowanymi): Streszczeniem (w jezyku angielskim oraz polskim), Spisem
akroniméw, Spisem stosowanych oznaczeh, oraz omoéwieniem Dorobku naukowego

autora. Calo$é zwienczona jest Podsumowaniem oraz Bibliografig (zawierajacg 273

pozycji).

Rozdzial pierwszy: wstep stanowi wprowadzenie ogélne do zagadnienie topologii
w obecnych badaniach (Sekcja 1.1) oraz oméwienie zagadnien i zwigzkéw stanowigcych
gléwne zainteresowania doktoranta (Sekcja 1.2). Nastgpnie autor omawia cel i zakres pracy
(Sekcja 1.3) oraz zastosowane metody (Sekcja 1.4).

Sekcja 1.1 zwigzana jest wlasciwie z aspektem historycznym — niemniej czuje
niedosyt — ta sekcja moglaby by¢ dtuzsza. Braklo wprowadzenia/wyjasnienia wszystkim
,dobrze znanych” poje¢, zwigzanych z wiasnosciami topologicznymi (w kontekscie
struktury elektronowej). W Sekcji 1.2 w moim odczuciu brakuje ilustracji obrazujacych
omawiane zwiazki i ich ,,wlasnosci”. Po pierwsze jest to doskonale miejsce do pokazania
struktury krystalicznej omawianych zwigzkéw — ulatwitoby to odbidr czytanego tekstu —

szczegblnie gdy mowa o ,sieciach kwadratowych” w komoérce (w moim przypadku
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pomocne jedynie bylo doswiadczenie w badaniu zwigzkéw o symetrii P4/nmm). Po drugie
mowa np. o silnie liniowych pasm, lub linie weztowe — ilustracje mogty wzbogacic¢ tekst
i utatwi¢ odbiér. W tej czgsci braklo wyjasnienia pewnych pojg¢ — juz wspomniane ,,linie
weztowe” (lub z ang. nodalne) — obawiam si¢, ze dla czytelnikow bez doswiadczenia
w tym zakresie, obiér mogtby by¢ utrudniony. Mialem odczucie, ze kolejne paragrafy
czasami sg bardzo luzno zwigzane z poprzednimi — zapewne wynikato to z duzej
réznorodnosci omawianych zwigzkéw. W tym kontekscie brakowalo np. jakiegos
schematu pokazujagcego zaleznosci pomigdzy omawianymi strukturami/zwigzkami.
Sekcja 1.3 omawia cel pracy oraz struktur¢ rozprawy. Sekcja 1.4 omawia zastosowang
metodologie (tj. DFT). Wydaje mi si¢, ze ta sekcja jest najbardziej zwigzana z praca
naukowa doktoranta i powinna by¢ wyrézniona jako osobny rozdzial — w obecnej formie

brakuje mi glebszego omdéwienia zastosowanych metod.

W paru miejscach (np. juz w pierwszej sentencji Sec. 1.1) nalezatoby dodaé
odnosnik literaturowy (ze wzgledow dydaktycznych dla pozostalych czytelnikow).
Zdarza si¢ pare zdan zawierajacych zwrot ,,na podstawie wielu badan”, przy jednoczesnym
braku odnosnikéw literaturowych. Pojawia si¢ par¢ ogélnych zgan, np. str. 14:
,Uporzadkowanie magnetyczne w tych uktadach moze powodowa¢ powstawanie nowych,
egzotycznych stanéw topologicznych.” pojawia si¢ pytanie jakich stanow?.
A wzgledem poprzedniej uwagi: gdzie je opisano? Co ciekawe, w paru miejscach pojawiaja
si¢ zwroty dosy¢ egzotyczne na pierwszy rzut oka — tu pragne wspomnie¢ prawidtowy
zwrot ze strony 18 ,,odwrécona symetria pasm” — egzotyka wynika z ,,codziennego”

uzywania nazw angielskich, wiec bardziej naturalna wydaje si¢ inwersja pasm.

Rozdzial drugi: oméwienie teoretyczne. Pomimo, ze prace wchodzace w cykl

stanowigcy podstawe rozprawy dotycza zagadnien obliczeniowych, autor podjat ryzyko
omowienia pewnych zagadnienn w sposéb czysto teoretyczny. Niestety brakuje mi prostego
wprowadzenia — co i dlaczego bedzie omdéwione. Standardowo pojawito si¢ (niestety)
wiele nawigzan do fizyki wysokich energii (np. réwnanie Diraca, réwnanie Weyla),
ale zabraklo prostego wyjasnienia bezposredniego zwiazku z fizyka ciala stalego.

Czesciowo jest to omowione w Sekcji 2.7 (Wasciwosci semimetali topologicznych).

Najwazniejszym moim zastrzezeniem do tego rozdziatu jest jawny brak
wyjasnienia dlaczego struktury zawierajace ,,obrécong” sie¢ kwadratowa (z ang. square
net) sg interesujgce pod wzgledem topologicznym. Wydaje mi sig, ze to zagadnienie jest
najbardziej kluczowe wzgledem prezentowanych prac — licze, ze podczas obrony doktorant
przedstawi wyjasnienie i omdwienie bazujace na prostej analizie modelu ciasnego wiazania

takiej sieci.
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Rozdzial trzeci: cykl publikacji wehodzgcych w sklad rozprawy. Rozdzial ten

zawiera zbior szeSciu prac tworzacych cykl. Podzielony jest na trzy czesci: uklady 112
(4 publikacje), uktad 122 (1 publikacja), uktad 11 (1 publikacja). W moim odczuciu podziat
ten jest zbedny. Cztery prace w pierwszej grupie numerowane s3 jako D1-D3 i D6
(nastepna jest praca D4 i D5) — by¢ moze stata za tym glebsza idea, ale przy pierwszym
czytaniu wzbudza to raczej zdziwienie. Kazda publikacja poprzedzona jest opisem
merytorycznym — brakuje mi tu doktadnego opisu indywidualnego wktadu autora. Opis
taki bytby oczekiwany w przypadku cyklu prac, w ktérych zwyczajowo wystepuje paru
autoréw. Sytuacje ratuje fakt, ze doktorant by} pierwszym autorem (prace D1, D3, D6, D4,
i D5) przy jedynie wspdtudziale promotora i promotora pomocniczego (prace D1, D3, D6,
i D5). Oznacza to, ze jako doktorant najpewniej wykonat wigkszg czg¢$¢ pracy. Prace D2
i D4 wykonane sg przy wspoétudziale grupy eksperymentalnej. Praca D2, D6, D4, i DS
zawiera opis wkladu autoréw — typowo jednak sa to dos¢ enigmatyczne opisy. W pracy D4
zaskakuje stwierdzenie, ze doktorant z promotorami opisali wyniki, a wspotautorzy

odpowiedzialni za czg$¢ eksperymentalna jedynie ,.krytycznie” go przeczytali.

Prace wchodzagce w skiad cyklu zostaly juz opublikowane w znamienitych
czasopismach, nie bede¢ zatem recenzowat ich drugi raz. Pozwolg sobie na ich krétkie
omdéwienie (wraz z uwagami/sugestiami/spostrzezeniami) oraz zadanie paru pytan.

Praca D1: w pracy badane s3 trzy nadprzewodniki LaTSb,, (T=Ni, Cu, Pd). Typowo
poréwnuje si¢ zwigzki z ,,identyczng” konfiguracja elektronowa. W tym przypadku cigzko
moéwié o podobiefistwach gestosci stanéw lub struktury elektronowej — jakie jest
uzasadnienie dla poréwnania tych trzech zwiazkéw? W pracy pokazano sprzgzenie
elektron-fonon (Tabela 2) — jako zostato znalezione? Powierzchnia Fermiego pomimo
symetrii P4/nmm tylko w przypadku LaCuSb; posiada charakterystyczny ptat w ksztalcie
rombu (plat Il na Fig. 4(b)) — jakie jest proste wyjasnienie jego braku w innych uktadach?
Praca D2: praca dotyczy zwiazku CeAgAs,. W przypadku tym, przy braku symetrii
P4/nmm, ukfad zawiera nie-idealng sie¢ kwadratowa atomow As. Z Rys. 15 wynika folding
pasm w kierunku Y — co przejawia si¢ rowniez w powierzchni Fermiego (Fig. 16(a)). Czy
w obliczeniach brano eksperymentalnie znaleziong strukturg, czy zoptymalizowang
numerycznie? Jak warto$¢ parametru U wplywa na wyniki?

Praca D3: praca dotyczy zwigzkow LaSb; z symetrig Cmca i LaAgSb, z symetrig P4/nmm.
Pomimo réznych symetrii, pewnie zwigzki miedzy oboma uktadami zostaly pokazane.
Praca D6: zwigzek LaZn;<Bi, jako kandydat na zwigzek zawierajacy linie nodalne Diraca.
Rys. 1 w tej pracy moglby by¢ wiekszy — posiada wiele szczegétéw, ktére przy obecnym
rozmiarze s3 ciezkie do odczytania. Fig. 2(b) prezentuje linie nodalne — zielone i niebieskie

wynikajg wprost z symetrii P4/nmm; jak zostaty znalezione linie czerwone? Na Fig. 2(c)
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i 2(d) pokazano struktury pasmowe dla LaZno sBi> i LaZnBi, — co z innymi przypadkami?
Jak zmienia si¢ symetria uktadu z x?

Praca D4: zwigzek Calr,Ge; jako uklad zawierajacy pochylone stozki Diraca. Zwigzek
realizuje symetrie I4/mmm, co oznacza ze posiada struktur¢ centrosymetryczng — cigzko
mowié o ,.silnych” przestankach dot. wlasnosci topologicznych. W tym przypadku mam
watpliwosci czy mozna mowic tu o stozkach Diraca — oméwione stozki sa realizowane
przy braku sprz¢zenia spin-orbita. Fig. 8 jasno pokazuje wprost brak przecinania si¢ pasm
w obecnosci sprz¢zenia spin-orbita. W tym przypadku nalezy pamigtac, ze to wiasnie
sprz¢zenie spin-orbita jest podstawowym zrédlem wilasnosci topologicznych. Pytanie czy
symetria [4/mmm (ze wzglgdu na analiz¢ symetrii grup) pozwala na realizacj¢ stozkow
Diraca pozostaje otwarte.

Praca D5: Uklad La;<xTIkN o strukturze soli kuchennej. Dla x=0.5 i 0.25 w obliczeniach
zastosowano odpowiednio dobrane superkomorki. Najciekawszy wynik pokazano
w Tabeli 2: TIN oraz Lag7sTlo2sN posiadaja wlasnosci topologiczne ze wzgledu na

obliczony indeks topologiczny Z2=(1,000).

Ostatecznie Rozdzial czwarty: podsumowanie. Rozdziat zawiera krétkie

omowienie prac wchodzacych w cykl oraz glownych uzyskanych tam wynikéw.

Komentarze dot. pozostatych fragmentéw rozprawy:
- w spisie akroniméw pojawia siec ASOC — w kontekscie niecentrosymetrycznych
zwigzkdéw oznacza to Antysymmetric Spin-Orbit Coupling (np. Rep. Prog. Phys. 80,
036501 (2017)), nie jak podaje za$ autor Asymmetric Spin-Orbit Coupling.
- w spisie akroniméw pojawia si¢ TRIM — w tym przypadku (zwyczajowo) chodzi chyba
o odwrocenie w czasie, a nie odbicie.
- w paru miejscach Zle zostat zastosowany prowadzony akronim, np. str. 13 ,,... oraz
ciasnego wigzanie (TBM)” przy czym TBM weczesniej wprowadzono jako Tight Binding
Method.
- w paru miejscach zdazaja si¢ bledy edycyjne (np. str. 11 ,,3d” moze oznacza¢ orbital,
wymiary zazwyczaj oznacza si¢ duza litera D; podobnie str. 13 quasi-2d, powinno by¢
raczej quasi-2D), nie wplywaja jednak na odbiér pracy.

W przedstawione]j rozprawie p. mgr inz. Piotr Ruszata przedstawit cykl szesciu
prac dotyczgcych réznego rodzaju zwigzkow. Zbioér prac poprzedzony jest dwoma
rozdziatami dotyczacymi gtéwnie wiasnosci topologicznych. Wydaje mi sig, ze prace D4 i
D5 wykraczajg po za tg tematyke. Nie zmienia to jednak faktu, Zze prace prezentujg

autorskie i oryginalne rozwigzanie problemu naukowego. Poczatkowe rozdziaty mogty
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mie¢ inna forme — ale stwierdzenie to zawsze jest prawdziwe i wynika z indywidualnych

cech/umiejetnosci autora i jego przemyslen nt. omawianego zagadnienia.

Podsumowujgc, w recenzowanej rozprawie p. mgr inz. Piotrowi Ruszala
przedstawil oryginalne rozwigzanie problemu naukowego, udokumentowane
artykulami naukowymi. Rozprawa spelnia zatem ustawowe Kkryteria stawiane
rozprawom doktorskim, w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie
nauk fizycznych. W zwigzku z powyzszych wnosz¢ o dopuszczenie pana mgr. inz.

Piotra Ruszaly do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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