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Tytul: Badanie struktury elektronowej zwigzkéw
miedzymetalicznych o liniowej dyspersji pasm typu Diraca/Weyla

Streszczenie rozprawy doktorskiej

Odkrycie kwantowego efektu Halla a nastepnie grafenu, izolatoréw oraz semimetali
topologicznych w ostatnich kilku dekadach spowodowato zmian¢ paradygmatu opisu ukta-
déw krystalicznych oraz ich struktury elektronowej. Konsekwencja tych pionierskich badan
sg poszukiwania nowych uktadéw o nietrywialnej topologii struktury pasmowej, stanowiace
obecnie wiodgcy obszar fizyki ciata statego. Semimetale topologiczne sa tréjwymiarowymi
materiatami, w ktorych strukturze elektronowej obecne sa przecinajace sie pasma energe-
tyczne o liniowej dyspersji, tworzace charakterystyczne stozkowe struktury typu Diraca
czy Weyla. Te tréjwymiarowe analogi grafenu zostaly pierwotnie wykryte wéréd uktadéw
bedacych potaczeniem atoméw p- i d-elektronowych, takich jak TaAs czy NagBi. Celem
niniejszej rozprawy doktorskiej w formie cyklu 6 publikacji byto zbadanie teoretyczne
z uzyciem metod obliczeniowych ab initio struktur elektronowych wybranych zwigzkéw
miedzymetalicznych pod katem wystepowania w nich stanéw typu Diraca lub Weyla oraz
ich potencjalnego wplywu na wtadciwosci transportowe. W czterech publikacjach z cyklu
wyznaczono struktury elektronowe (w tym dyspersje pasm, gestosci stanéw i powierzchnie
Fermiego) oraz zbadano ich wlasciwosci i wielkosci pochodne dla wybranych zwiazkéw
nalezacych do rodziny typu 112 (La;Ce)M (As;Sb;Bi),, gdzie M to atom metalu przejscio-
wego. W strukturze pasmowej nadprzewodnikéw La(Ni;Cu;Pd)Sbs wykryto pasma typu
Diraca, wtasciwe dla uktadow o sieci kwadratowej, ztozonej z atomoéw bloku p uktadu
okresowego pierwiastkéw chemicznych. Zwigzane z nimi kwazi-dwuwymiarowe fermiony
Diraca moga by¢ odpowiedzialne za nadprzewodnictwo tych zwiazkéow. Dodatkowo zauwa-
zono zalezno$¢ wartoéci temperatury krytycznej tych nadprzewodnikéw od wymiarowosci
ptatow powierzchni Fermiego w ramach scenariusza rezonansu Feshbacha jej ksztaltu.
Z kolei antyferromagnetyk CeAgAss zbadany zostal kompleksowo za pomoca réznych
metod eksperymentalnych, a wyniki te zostaly zinterpretowane w oparciu o wyznaczong
teoretycznie strukture elektronows z uwzglednieniem polaryzacji spinowej. W tym zwiazku
rozpoznano dwie odrebne grupy stanéw elektronowych zwigzane z przejsciem cis—trans
przy braku pasm typu Diraca, prawdopodobnie z powodu dystorsji podsieci arsenowej
oraz obnizonej symetrii komoérki elementarnej. Ponadto pokazany zostal bliski zwiazek
pomiedzy strukturami elektronowymi i wtasciwosciami nadprzewodnika LaSb, i znanego
z literatury semimetalu Diraca o sieci kwadratowej, LaAgSh,. Dla obu zwigzkéw powigzano
wystepowanie liniowego magnetooporu z obecnoécig liniowych pasm i w konsekwencji

dwuwymiarowych fermionéw Diraca przy poziomie Fermiego. Zbadano takze teoretycznie



wptyw nieporzadku strukturalnego w uktadzie LaZn;_,Bi, na strukture elektronowa z li-
nig weztowa Diraca, metoda modelowych superkomorek. W nastepnej publikacji z cyklu
zbadany zostat zwiazek CalryGe,y jako przedstawiciel rodziny 122, ztozony z atomdw p-
i d-elektronowych. Zaprezentowano dla niego oryginalne wyniki eksperymentalne (trans-
port elektronowy) i teoretyczne (struktura elektronowa) oraz przeprowadzono ich analize
pod katem wystepowania standéw nietrywialnych topologicznie ze wzgledu na warto$é
niezmiennika topologicznego oraz obecnosé¢ rozszczepionego anizotropowego stozka Dira-
ca. W kolejnej publikcji z cyklu rozprawy przeprowadzone zostaly badania teoretyczne
roztworu statego typu 11, La;_,T1,N. W publikacji skoncentrowano sie na analizie zmian
wtadciwosci topologicznych struktury pasmowej uktadu w zaleznosci od zawartosci talu.
Wykazano nietrywiwialny topologicznie charakter semimetalu dla zawartosci x = 0.25.
Otrzymane wyniki zostaly skonfrontowane z podobnymi, znanymi w literaturze uktadami —

izolatorami oraz semimetalami topologicznymi o regularnej strukturze krystaliczne;j.



