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Recenzja pracy doktorskiej mgr inz. Piotra Ruszaly pt.:
»Badanie struktury elektronowej zwigzkow
miedzymetalicznych o liniowej dyspersji pasm
typu Diraca/Weyla”

Rozprawa doktorska mgr inz. Piotra Ruszaty pod tytulem ,,Badanie struktury elektronowej
zwigzkow miedzymetalicznych o liniowej dyspersji pasm typu Diraca/Weyla” zostata
przygotowana w formie prezentacji cyklu szesciu artykutéw opublikowanych w renomowanych
czasopismach z Listy Filadelfijskiej: Computational Material Science, Materials, Acta Physica
Polonica, Journal of Alloy and Compounds, Journal of Physics and Chemistry of Solids oraz
Crystals. W pigciu artykutach pan Piotr Ruszala jest pierwszym autorem, a w jednym
wspotautorem. Oprocz prezentacji artykutéw rozprawa zawiera czgsci w jezyku polskim, sg to:
Streszczenie cafosci, Spis Akroniméw, Spis stosowanych oznaczen, opis Dorobku
naukowego autora, oraz rozdzialy: 1. Wstep, w ktorym autor wprowadza czytelnika w
dziedzing (1.1), opisuje stan wiedzy (1.2), definiuje cel i zakres pracy oraz okresla metodologie
badawczg jaka si¢ postuguje, 2. Zagadnienia teoretyczne, gdzie opisuje teoretyczne podstawy
dziedziny, z naciskiem na ukfady b¢dgce przedmiotem jego bezposredniego zainteresowania tj.
semimetale topologiczne. Kolejny rozdziat, 3. Cykl publikacji wchodzacych w sklad
rozprawy, gdzie oprocz artykutow zamieszczonych w formacie, w jakim zostaly opublikowane,
dodatkowo przed kazdym artykutlem autor zamieszcza obszerne jego streszczenie. Rozprawe
konczy rozdziat 4. Podsumowanie oraz bardzo obszerna bibliografia zawierajaca odnosniki do
273 pozycji literaturowych.

Praca doktorska mgr inz. Piotra Ruszaty wpisuje si¢ w rozwijajacy si¢ zaledwie od dwoch dekad,
fascynujacy obszar badawczy zjawisk determinowanych przez nietrywialna topologi¢ struktury
elektronowej materiatow. Od momentu odkrycia pierwszych izolatorow topologicznych, w
pierwszej dekadzie XXI wieku, kiedy to okazato si¢, ze powierzchnie zwigzkéw bizmutu takich
jak BisTez czy BisSez, bedacych izolatorami jako krysztaty lite, wykazujg cechy
dwuwymiarowego ukfadu metalicznego (z zamknigta przerwg energetyczng). Zjawisko to
spowodowane jest krzyzowaniem si¢ pasm energetycznych na powierzchni, majagcym swoje
zrodto w szczegdlnej topologii struktury pasmowej. Dwuwymiarowy uktad metaliczny jest
chroniony topologicznie, a wigc odporny na réznego rodzaju zaburzenia, w tym defekty



strukturalne. Odkrycie to uruchomito lawine kolejnych odkry¢ zjawisk determinowanych przez
nietrywialng topologie struktury pasmowej, jak np. anizotropia przewodnictwa, magnetyzm,
gigantyczny nibagnetoopér, kwantowy efekt Halla, nadprzewodnictwo, samoistne (bez udziatu
zewnetrznego pola magnetycznego) efekty spinowe (spinowy efekt Halla, prad spinowy), efekt
magneto galwaniczny i inne. Fakt ich topologicznego pochodzenia i zwigzanej z nim odpornosci
zaburzenia zewnetrzne i strukturalne jest bardzo obiecujacg cechg z punktu widzenie aplikacji.
We wstepie rozprawy autor zawarl wprowadzenie do dziedziny (Rozdz. 1.1) oraz obszerny jej
przeglad wraz ze wskazaniem konkretnych ukfadéw materialowych oraz bogata bibliografia
(Rozdz. 1.2).

W swojej pracy autor koncentruje si¢ na szczegélnego typu uktadach: zwiazkach
miedzymetalicznych o liniowej dyspersji pasm typu Diraca/Weyla, a jako swoje gtdwne
narzedzie badawcze wybrat obliczenia z zasad pierwszych oparte na teorii funkcjonatu gestos¢
(DFT). Autor, dzigki dobrej znajomosci podstaw teoretycznych opisu materii o nietrywialnej
topologii a takze opisu szeregu zjawisk determinowanych przez taka topologi¢, dokonuje
obszernej i wnikliwej analizy wynikéw wihasnych obliczen, konfrontujac je wynikami
teoretycznymi i eksperymentalnymi pozyskiwanymi z literatury, a takze wynikami
eksperymentéw wykonywanych lokalnie we wiasnym instytucie. Nierzadko wykonywane przez
autora obliczenia w ramach DFT majg charakter oryginalny, nigdy wczes$niej nie byty
raportowane. Ponizej krotko przedstawi¢ zawarto$¢ artykutéw, podkreslajac najwazniejsze
wedtug mnie ich aspekty.

W artykule D1: ,,Dirac-like band structure of LaMSbz (M = Ni, Cu, and Pd) superconductors by

DFT calculations” zaprezentowano i przeanalizowano teoretyczne struktury elektronowe
(otrzymane za pomocg metod DFT) serii trzech tetragonalnych nadprzewodnikow LaMSb, (M =
Ni, Cu, Pd) nalezacych do rodziny mig¢dzymetalicznych zwiazkow typu 112. Szczegdtowo
zbadano gestosci stanow, struktury pasmowe oraz powierzchnie Fermiego tych ukfadow. We
wszystkich zwigzkach stwierdzono obecno$¢ liniowych pasm o stozkowym charakterze, co
pozostaje w zgodnos$ci z wezedniejszymi pracami teoretycznymi raportowanymi w literaturze.
Przeanalizowano zjawiska, jak anizotropowe wiasciwosci transportowe, liniowy magnetoopor,
stan nadprzewodzacy, w kontekscie obecnosci konkretnych jondw w uktadzie.

W artykule D2: ,,Antiferromagnetic Ordering and Transport Anomalies in Single-Crystalline
CeAgAsy” przedstawiono wyniki badan wilasciwosci  strukturalnych, elektronO\;vych,
transportowych i magnetycznych (w tym niskotemperaturowych) monokrysztalu CeAgAs:.
Analizg whasciwosci tego uktadu oparto na danych eksperymentalnych (dyfrakcja rentgenowska,
namagnesowanie, pojemnos$¢ cieplna, pomiary magnetotransportowe) oraz teoretycznych
(oryginalna struktura elektronowa otrzymana metodami DFT, raportowana po raz pierwszy).
Potwierdzono, ze zwiazek ten wykazuje uporzadkowanie antyferromagnetyczne w temperaturze
Néela wynoszacej 4,9 K oraz przechodzi przez metamagnetyczne przejscie w polu 0,5 T w
temperaturze 1,72 K. Rezystywnos¢ elektryczna wykazuje wyrazny wzrost w niskich
temperaturach, ktérego pochodzenie jest omawiane w kontekscie formowania si¢ pseudoluki w
gestosci stanéw na poziomie Fermiego oraz kwantowych korekt do rezystywnosci wynikajacych
z zaburzen atomowych spowodowanych niedoskonatosciami struktury krystaliczne;j.

W artykule D3: ,Dirac-Like Electronic-Band Dispersion of LaSb> Superconductor and Its
Counterpart LaAgSb,.” przedstawiono i doktadnie przeanalizowano teoretyczng strukture
elektronowa anizotropowego warstwowego nadprzewodnika LaSb: o rombowej komérce
elementarnej. Stanowi to oryginalny wkiad, gdyz wczesniej byta badana jedynie powierzchnia



Fermiego tego zwiazku, podczas gdy peina struktura elektronowa (w tym dyspersja pasm
energetycznych i gestosci stanoéw) nie zostala wyznaczona. Odkryto i przeanalizowano obecnos¢
dwuwymiarowych fermionéw Diraca w elektronowe;j strukturze objetosciowej obu zwigzkow,
opierajagc si¢ na wazonych pasmach obliczonych w poblizu poziomu Fermiego. Stwierdzono, ze
brak nadprzewodnictwa w analogicznym zwigzku LaAgSb. mozna wyjasni¢ w kontekscie
topologicznego rezonansu Feshbacha ksztattu ptatéw niektorych arkuszy powierzchni Fermiego,
zwigzanego z redukcja ich wymiarowosci (z 3D do 2D).

W artykule D6: ,LaZn;—Bi» as a Candidate for Dirac Nodal-Line Intermetallic Systems”
wyznaczona zostata, w oparciu o metody DFT, struktura elektronowa tetragonalnego ukfadu
LaZn—xBi> nalezgcego do rodziny zwigzkéw migdzymetalicznych typu 112. W pracy
modelowano wakanse Zn (x=0,5) przy uzyciu zmodyfikowanej komoérki elementarnej o nizszej
symetrii niz w przypadku w petni stechiometrycznej struktury (x=0). Odkryto obecnos¢ kilku
cech o charakterze Diraca w strukturach pasm elektronowych Obliczono ksztatty powierzchni
Fermiego oraz wartosci predkosci Fermiego pokazujac dobrg zgodnosci z innymi analogicznymi
pétmetalami Diraca o siatkach kwadratowych. Polaczenie niezréwnowazenia nosnikow tadunku,
stosunkowo niewielkiego rozszczepienia pasm oraz wspdtczynnika tdlerancji dla pdéimetali o
siatkach kwadratowych stanowi bardzo obiecujacy wskaznik cech topologicznych tego uktadu.

W artykule D4: ,,Tilted Dirac cone gapped due to spin-orbit coupling and transport properties of
a 3D metallic system Calr.Ge,” Przedstawiono oryginalne wyniki pomiaréw transportu
elektrycznego (rezystancja, magnetoopor, efekt Halla) oraz pojemnosci cieplnej przeprowadzone
na monokrystalicznych probkach tetragonalnego zwiazku CalroGez. Analiza wynikow
eksperymentalnych przeprowadzona zostala w oparciu o wyznaczong teoretycznie (obliczenia
metodami DFT) peing strukture elektronowa w poblizu poziomu Fermiego (w tym dyspersje¢
pasm energetycznych wraz z ich charakterem orbitalnym, gestosci stanéw elektronowych,
powierzchnie Fermiego). Co warto podkresli¢, struktura elektronowa tego ukfadu nie byta
wczesniej znana w literaturze. Autor rozprawy uczestniczyl w opracowywaniu wynikow
eksperymentalnych. Odkryto silnie anizotropowy stozek Diraca na poziomie Fermiego w
strukturze pasm objetosciowych, ktory jest rozszczepiony z powodu silnej hybrydyzacji pasm p-
d oraz efektow sprzezenia spin-orbita. W oparciu o uzyskane wyniki dokonano interpretacji
szeregu whasciwosci elektronowych materiatu.

W artykule D5: , Electronic properties of Lai<TIN systems by ab initio calculations” zbadano
metodami DFT struktury elektronowe nowych materialtow Lai TN o strukturze halitu.
Przeanalizowano gestosci stanow, dyspersje pasm elektronowych, arkusze powierzchni
Fermiego oraz wazone pasma. Dodatkowo, teoretycznie oszacowano mikroskopowe wiasciwosci
elektronowe, takie jak predkosci Fermiego, efektywne masy, wspoétczynniki kompensacji
noénikéw tadunku oraz wspotczynniki Sommerfelda dla tych azotkéw. Przeanalizowano
charakter zwigzku (potprzewodnikowy, metaliczny, poétmetaliczny) w funkcji skfadu, uzyskujgc
nowe wyniki, w stosunku do znanych dotychczas.

Przedstawiona wyzej charakterystyka prezentowanych publikacji jest bardzo ogdlna. Wnikliwsza
lektura artykutéw ujawnia bogactwo przeprowadzanych analiz i uzyskiwanych wnioskow
$wiadczac o duzych kompetencjach autora oraz jego naukowej pasji. Podsumowujac, w
recenzowanej rozprawie doktorskiej przedstawiono wyniki badan teoretycznych, wykonanych za
pomoca metod DFT, struktur elektronowych 12 wybranych zwigzkéw migdzymetalicznych,
nalezacych do rodzin typu 112, 122 oraz 11: uktad La(Cu;Ni;Pd)Sb2, zwigzek CeAgAs2, zwiazki
LaSb2 i LaAgSbhe, uktad LaZn1-xBi2, Zwigzek Calr2Gez oraz uktad Lai—~TLN (dla sktadow x=0.0,



0.5, 1). Gtéwnym celem badan byto poszukiwanie stanow typu Diraca/Weyla, ktérych wspdlng
cecha jest wystepowanie stanéw elektronowych typu p i d blisko poziomu Fermiego. Najwigcej
uwagi poswigcono rodzinie zwigzkéw typu 112 o charakterystycznej prostokatnej podsieci
pniktogenéw w strukturze krystalicznej. Wyznaczone zostaly gestosci stanow elektronowych,
dyspersje pasm energetycznych, powierzchnie Fermiego, a takze wielkosci pochodne, w tym
predkosci Fermiego. Analize struktury pasmowej czgsto uzupeiniano o charakter orbitalny pasm
elektronowych, a w przypadkach dwéch uktadow wyznaczone zostaly wartosci niezmiennikow
topologicznych typu Z2. Wykonane badania pozwolity na wyciagnigcie szeregu interesujacych i
waznych wnioskéw dotyczacych whasciwoscei transportowych i innych badanych uktadéw, jak na
przyktad: obecnos¢ kwasi 2D fermionow, ktore moga odpowiada¢ za nadprzewodnictwo, duzy
liniowy magnetoop6r, ktéry ma swoje zrédto w liniowo dyspersyjnych pasmach energetycznych
przy poziomie Fermiego, wplyw nieporzadku strukturalnego w uktadzie mieszanym LaZni-Bi2
na strukture elektronowa semimetalu o linii wezltowej Diraca, interpretacja wynikow
kompleksowych pomiar6w wykonanych dla CeAgAs2 réznymi metodami, w oparciu o strukture
elektronowa wyznaczong z uwzglednieniem polaryzacji spinowej, obecno$¢ silnie
anizotropowych stozkow Diraca przy poziomie Fermiego w Calr2Gez, jako efekt wspoipracy z
zespotem eksperymentatorow INTiBS, zainicjowanym przez doktoranta, czy zaleznos¢
wiasciwosci roztworu statego Lai—~TIxN od sktadu.

Bardzo wysoko oceniam rozprawe doktorskg mgr inz. Piotra Szukaty. Uderza w niej dobra
znajomo$¢ trudnych podstaw teoretycznych materii o nietrywialnej topologii, teorii zjawisk
wystepujacych w materii skondensowanej, a takze teorii funkcjonalu gestos¢ stanowiacej
podstawe narzg¢dzia obliczeniowego, ktorym si¢ postuguje. Wiedza ta oraz jej zrozumienie
pozwala autorowi na wnikliwa analiz¢ wynikoéw wiasnych obliczeni w konfrontacji z wynikami
znanymi, zar6wno teoretycznymi jak i eksperymentalnymi, autor w petni wykorzystuje tu swoje
kompetencje. Na podkreslenie zastuguje réwniez fakt uczestniczenia autora w badaniach
eksperymentalnych, co §wiadczy o jego szerokim spojrzeniu na fizyke w ogdle. Poza tym praca
napisana jest nienagannie od strony redakcyjnej i jezykowej. Swoja wysoka ocen¢ opieram
réwniez na fakcie, ze rozprawa doktorska oparta jest na prezentacji 6 artykutdw, ktore ukazaty
si¢ w renomowanych czasopismach, a wigc byly recenzowane przez ekspertow w dziedzinie.

Nie mam krytycznych uwag dotyczacych tresci rozprawy, prosze tylko, zeby autor krdtko
odnidst sie do nastepujacych kwestii:

1. Istnienie w materii bezmasowych fermionéw Weyla jest bardzo intrygujacym faktem
fizycznym, tym bardziej, ze przypuszczalnie nie ma takich wsrod czastek elementarnych. W
jaki sposob zostaty one odkryte eksperymentalnie? Jakie mechanizmy decyduja, ze sg one
bezmasowe (i czy rzeczywiscie takie sa), czy to wynika tylko z dyspersji pasm (zerowa masa
efektywana)? Jakie jest ich znaczenie dla fizyki w ogoéle i zastosowan w szczegdlnosci?

2. Czy fazy topologiczne moga by¢ indukowane przez zewngtrzne czynniki, jak np. cis$nienie,
czy napre¢zenia, czy raczej jest to cecha immanentnie zwiazana ze strukturg atomows, i czy w
takim razie sg one zawsze odporne na dziatanie takich czynnikow?

3. Autor uzywa do obliczen z zasad pierwszych pakietu obliczeniowego FPLO (Full-Potential
Local-Orbital Minimum-Basis Band-Structure Scheme), program ten oparty jest na
reprezentacji rownan Kohna-Shama w bazie funkcji zlokalizowanych. Jakie s3 zalety i wady
tego programu, zwiaszcza w poréwnaniu z popularnymi pakietami opartymi na reprezentacji
fal ptaskich, jak VASP czy Abinit?



Podsumowujgc, uwazam, ze praca doktorska mgr inz. Piotra Ruszaly spetnia wymogi
zwiazane z uzyskaniem stopnia doktora, okre$lone w art. 13 ustawy z dnia 14.03.2003 r. o
stopniach i tytule naukowym oraz stopniach i tytule w zakresie sztyki (tj. Dz. U. 2017, poz.
1789) oraz rozporzadzenie Ministra Nauki i Szkolnictwa Wyzszego z dnia 19.01.218 r., w
sprawie szczegétowego trybu przeprowadzania czynnosci w przewodzie, w postgpowaniu
habilitacyjnym oraz w postepowaniu o nadanie tytulu profesora (Dz. U. 2018 poz. 261).
Whnioskuje w zwigzku tym do Rady Naukowej Instytutu Niskich Temperatur i Badan
Strukturalnych PAN we Wroctawiu o dopuszczenie mgr inz. Piotra Ruszaty do dalszego
postepowania, w celu nadania stopnia doktora w dziedzinie Nauk Scistych i Przyrodniczych,
w dyscyplinie Nauki Fizyczne.

Whioskuje takze o wyrdznienie pracy doktorskiej mgr inz. Piotra Ruszaty ze wzglgdu na
nastepujace jej aspekty: 1. pionierski i trudny obszar badawczy, 2. duze kompetencje autora
w zakresie podstaw teoretycznych teorii materii skondensowanej i obliczen ‘ab initio’
opartych na teorii funkcjonatu ggstosci, oraz praktycznego ich stosowania w pracy
badawczej 3. znaczace i czesto oryginalne osiagnigeia badawcze, 4. duza warto$¢ pracy jako
materiatu dydaktycznego w nowo rozwijajacej si¢ dziedzinie, 5. duza, jak na projekt
doktorski liczba publikacji, w dobrych, recenzowanych czasopismach 6. duza aktywnos¢
naukowa autora: 10 prezentacji na konferencjach lub seminariach, w tym 3 na zaproszenie.
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