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RECENZJA ROZPRAWY DOKTORSKIES MGR THI LY MAI
pt. ,Ab-initio study of electronic structure of HT -superconductors
based on FeAs-compounds”

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska pani magister Thi Ly Mai zostala
przygotowana w Instytucie Niskich Temperatur i Badan Strukturainych PAN we Woroctawiu,
pod opieka promotora Prof. dr. hab. Vinh Hung Trana.

Wyniki swoich badar struktury elektronowej wysokotemperaturowych nadprzewodnikéw na
bazie FeAs pani mgr Thi Ly Mai przedstawita jako tematycznie spdjny zbiér S artykutéw
opublikowanych w czasopismach o zasiegu miedzynarodowym oraz manuskryptu, ktéry zostat
ztozony do redakcji ,Materials Today Communications” i umieszczony w rozprawie przez Kandydatke
jako dodatek. Rozprawa jest napisana w jezyku angielskim i sktada sie z 4 rozdziaiéw, 4 dodatkow,
stanowigcych uzupetnienie podstawowej tresci rozprawy, spisu literatury, jak réwniez zawiera
informacje o dorobku naukowym Kandydatki, na ktory sktadaja sie prace opublikowane
w czasopismach o zasiegu miedzynarodowym oraz streszczenia wystgpien na konferencjach
i warsztatach w latach 2018-2019. Przedstawiona rozprawa zawiera takze Wykazy oznaczen oraz
uzywanych jednostek, ktore s3 pomocne przy lekturze pracy.

W czesci 1 (,General introduction”) - Doktorantka krétko uzasadnia dlaczego podjeta
tematyka badan jest wazna z poznawczego punktu widzenia a wybrane materiaty — wysoko
temperaturowe nadprzewodniki na bazie FeAs - sg szczegdinie interesujace. Nadprzewodniki na bazie
Fe odkryte w 2008 roku przez zespot z Japonii (Kamihara et al J. Am.Chem. Soc. 130 (2008) 3296)
spowodowaty wzrost zainteresowania nimi wsréd wielu badaczy ze wzgledu na réznorodnosé
syntezowanych materiatéw, a takze wysokie temperatury przejscia do stanu nadprzewodzacego
(high T¢). Doktorantka do swoich badan wybrata miedzy innymi materiaty CaAFe;As; (A = K, Rb, Cs)
i SrAFe,As; (A = Rb, Cs), ktére zostaty syntezowane po raz pierwszy w 2016 roku (T. Kinjo et al., J. Am.
Chem. Soc, 138(2016) 3410). Wybrane materiaty s3 interesujace ze wzgledu na charakter struktur
krystalicznych (14/mmm, P4/mmm), w ktérych wzdtuz osi ¢ zauwazalne jest naprzemienne rozlozenie
warstw sktadajacych sie z atoméw Ca, A (czy tez Sr) poprzedzielanych warstwami zawierajacymi FeAs,
jak réwniez mozliwos$¢ przejécia do stanu nadprzewodzacego przy temperaturach T, z zakresu od 31 -
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wysokiej temperaturze przejscia do stanu nadprzewodzacego (high-T¢). Nastepne wazne zagadnienie,
o ktérym doktorantka wspomina w czesci 1, jest wspdtistnienie magnetyzmu i nadprzewodnictwa
w Sr;V,06Fe;As,. Z krotkiego wstepu wynika, ze wybrana przez doktorantke tematyka jest bardzo
aktualna, a dodatkowo brak lub niespéjnosé informacji, dotyczacych struktury elektronowej w
literaturze czyni badania ab initio dla SrAFe;As; (A = Rb, Cs), CaAFesAss (A = K, Rb, Cs) oraz
SryV,0¢Fe;As; szczegdlnie waznymi i potrzebnymi.

W Czesci 2 - Techniki obliczeniowe (,Computational techniques”) — pani mgr. Thi Ly Mai
omawia teoretyczne podstawy teorii funkcjonatu gestosci (DFT — density Functional Theory) oraz
metody oparte na tej teorii, ktére w swojej pracy stosuje jako kody obliczeniowe. W tej czesci
przedstawiono sposéb w jaki moina przej$¢ od postaci ogodlnej wielociatowego réwnania
Schrodingera do réwnania Kohna-Shama. Réwnanie Kohna-Shama jest réwnaniem jednociatowym, a
wiec istnieje realna mozliwos$¢ rozwigzania takiego réwnania, jezeli wszystkie wyrazy w hamiltonianie
sq dobrze okreslone. Zilustrowany jest rowniez schemat obliczert samozgodnych (self-consistent),
wprowadzone jest pojecie potencjatu wymiany i korelacji oraz oméwiono réznice przy konstruowaniu
potencjatéw wymienno-korelacyjnych odpowiadajacych przyblizeniu lokalnemu, tzn. LDA (Local
Density Approximation) oraz gradientowemu, tj. GGA (Generalized Gradient Approximation).
Omodwiona jest réwniez koncepcja rozdzielenia gestosci elektronowej na dwa kanaty spinowe,
oddziatywanie spin-orbita. S3 to nieodzowne elementy, wprowadzenie ktérych do réwnania Kohna-
Shama czy formalizmu DFT stuzg rozwigzaniu probleméw stanu podstawowego w wielu ztozonych
ukiadach, w tym magnetycznych. Zaprezentowane elementy - wprowadzajace w teorie funkcjonatu
gestosci - pozwalajg na tak zwane obliczenia ab initio. W wielu ukladach fizycznych podejscie w
duchu czystego DFT (czy to dla LDA, czy tez GGA) jest jednak nie wystarczajace. W ukiadach z silnymi
korelacjami, w zwigzkach posiadajacych przerwe energetyczng (takich jak izolatory Motta,
perowskity itp.) od wielu lat sg stosowane metody DFT+U, ktére, jezeli bedziemy trzymac sie scistych
definicji, wychodza poza obszar tak zwanych metod ab initio, gdyz parametr U (lub tez parametry U i
J jednoczes$nie) sg liczcbowo okreslanymi przez uzytkownika. Nalezy zauwaiy¢, ie takie korekty
(wprowadzone do DFT w duchu hamiltonianu Hubbrada) réwnoczesnie pozwalajg na poprawny
i bliski rzeczywistosci opis wtasnosci wielu badanych uktadéw, ktéry niestety nie jest dostepny w
ramach jednoelektronowego réwnania Kohna-Shama. Doktorantka omawia w tej czesci pracy idee
metod DFT+U. Na nastepnych stronach rozdziatu 2 zreferowane sg metody, ktérych pani mgr Thi Ly
Mai uzywata jako kody obliczeniowe w swoich badaniach. Jest to przede wszystkim metoda
stowarzyszonych fal pfaskich (Augmented Plane Wave - APW), ktéra w postaci zlinearyzowanej
(Linearized Augmented Plane wave — LAPW) odgrywa role funkcji bazy w kodzie Elk, ktéry jest kodem
z petnym potencjatem (FP-LAPW). Drugim z kolei pakietem obliczeniowym jest VASP, w ktérym



w metodzie pseudopotencjatu, a doktadznie z ultramiekkim pseudopotencjatem, zostajg uzyte fale
ptaskie w postaci PAW (Projector Augmented Plane wave).

Jednym z narzedzi do analizy struktury elektronowej, ktérym postuguje sie pani Thi Ly Mai
jest Funkcja Lokalizacji Elektronéw (Electron Localization Function - ELF), ktdrej opis jest zgodny
zdefinicja Becke and Edgecombe (Becke&Endgecombe, J.Phys.Chem. 92 (1990)). W swoich
badaniach Doktorantka rowniez odwotuje sie do teorii liniowej odpowiedzi (the linear response
theory), ktéra jest pomocna w wyznaczaniu waznych charakterystyk optycznych jednego z badanych
uktadéw. Rozdziat 2 jest teoretycznym omdwieniem zbioru wainych metod i poje¢, co pozwala
sqdzi¢, ze doktorantka podczas swoich studidw w znacznym stopniu opanowata warsztat, ktory
umozliwia szczegétowe badania struktury elektronowej wybranych uktadéw.

Takie szczegotowe badania zostaty przeprowadzone dla dwoch grup zwigzkéw: SrAFe,As,
(A =Rb, Cs) i CaAFe,sAs, (A =K, Rb, Cs) oraz Sr,V,06Fe;As,. Wyniki tych badar opisane sq w czesci 3
rozprawy i ta czes¢ stanowi oryginalny wkiad Doktorantki. Jak moina przeczyta¢ w zatgczonej
publikacji w Comp. Mat. Sci. 156 (2019) 206 (podrozdziat 3.1.1) obliczenia struktury elektronowej
zostaty wykonane przy uizyciu potencjalu wymienno-korelacyjnego typu gradientowego w formie
Perdew-Burke-Ernzernhofa dla SrAFe;As, (A =Rb, Cs) oraz zwigzkéw ,122”: RbFe,As; i CsFe,As,,
SrFe,As,. Zgodnie z przyjeta w obliczeniach DFT zasada, zostaty wykonane stosowne procedury
»~optymalizacji” struktur krystalograficznych, ktére pozwalaja na okreslenia teoretycznych statych
sieci oraz optymalizacje potozer atoméw w komérkach dla zwigzkéw ,,1144” z serii SrAFeAs, (A = Rb,
Cs) ze struktura P4/mmm oraz zwiqzkéw ,122": RbFe,As, i CsFe,As;, SrFe,As, ze strukturg /[4/mmm
oraz SrFe;As, ze struktura ortorombowg Fmmm. Wszystkie teoretyczne wartosci dotyczace struktur
krystalicznych mozna poréwnaé z danymi eksperymentalnymi. W tym miejscu nieodzowna jest
drobna uwaga, dotyczaca pewnego technicznego parametru w obliczeniach, ktére wykonata
Doktorantka: W rozprawie brakuje informacji o tak zwanych parametrach ,,cutoff” kpux i I (@ang. the
momentum cutoff for the plane-wave expansion; the angular momentum expansion of potential and
wavefunctions ), ktére w przypadku stosowania metod z uzyciem bazy fal ptaskich sq dos¢ istotne, a
taka metoda jest zaimplementowana miedzy innymi w kodzie Elk. Warto wspomnie¢ o wartosciach
parametréw ,cutoff” k... i ..., jakie byly stosowane w przeprowadzonych obliczeniach, by¢ moze
wymog taki nie byt stawiany w czasopismach, ale wydaje sig, iz jest to wazna informacja ,techniczna”
dla tych badaczy, ktérzy wykonujq podobne obliczenia.

Doniesienia literaturowe dotyczace zwiqzkéw ,122” wskazuja, ze RbFe;As, i CsFe;As, majq
bardzo niska wartos¢ T (~ 2K), a w fazie ortorombowej dla uktadu SrFe,As, nadprzewodnictwo
pojawi sie dopiero pod ci$nieniem hydrostatycznym (3 GPa; Tc=27 K). Sytuacja zaobserwowana w
eksperymentach ze zwigzkami ,, 1144” jest bardziej obiecujgca - nie jest potrzebne wysokie cisnienie,
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zdecydowanie wyzsze. W swoich badaniach struktury elektronowej, Doktorantka zwraca uwage na
powtarzajacy sie bardzo charakterystyczng ceche gestosci standéw — wystepowanie osobliwosci van
Hove’a w poblizu poziomu Fermiego. Tak zwany scenariusz van Hove’a dla nadprzewodnikow jest
w literaturze czesto dyskutowany, poniewaz pozwala uwzgledni¢ jednoczesnie kilka cech
nadprzewodnika: anizotropie struktury i oddziatywan, quasi-dwuwymiarowg budowe (utozenie
w warstwy), domieszkowanie itd. Autorka wyjasnia mozliwos¢ odmiennego zachowania
wysokotemperaturowych nadprzewodnikow SrRbFesAs, i SrCsFej,As, w porédwnaniu z RbFe;As;
i CsFe,As;, postugujac sie faktem wystepowania osobliwosci van Hove’a w obliczonej gestosci standw
DOS(E) w poblizu poziomu Fermiego (Fermi level — FL), analizg liczby standw na poziomie Fermiego
N(Ef), wyliczajac wspotczynnik Sommerfelda vy, uwzgledniajacy wktad od elektronéw, oraz szacujac
parametr sprzezenia elektron-fonon A. W publikacji zostato pokazane, ze gestos¢ stanéw w poblizu
poziomu Fermiego wykazuje dominujgcy udziat stanéw 3d Fe, cho¢ nie jest wystarczajaco wysoka aby
decydowac o zwiekszeniu T.. Natomiast jednoczesna analiza dyspersji stanéw elektronowych wzdtuz
linii wysokiej symetrii w strefach Brillouina (ang. Brillouin zone — BZ), oraz topologii powierzchni
Fermiego, sktania Autorke do waznego wniosku, ze rosngca liczba pasm elektronowych
przecinajacych poziom Fermiego i tworzgcych , kieszenie” dziurowe wokdt punktu T i, kieszenie”
elektronowe w naroznikach strefy Brillouina moze wyjasnia¢ wyiszg T w materiatach ,1144”
w poréwnaniu z materiatami ,,122”. Postugujgc sie funkcjg ELF i jakosciowo oceniajgc wartosci ELF
w obrebie wigzan Sr-As, Doktorantka ocenia to jako ostabienie kowalencyjnego charakteru tych
wigzan w zwigzkach ,,1144” w poréwnaniu z materiatami ,, 122”. Powotujac sie na prace Stern [Phys.
Rev. B 12 (1975)] Doktorantka wskazuje, ze ostabienie kowalencyjnosci moze sprzyja¢ wysokim
wartosciom Tc w SrRbFe;As, i SrCsFe,As, z tego powodu, ze zerwanie wigzan kowalencyjnych utatwia
drgania sieci i zwieksza rozpraszanie elektronéw. Uwazam, ze w pracy Comp. Mat. Sci. 156 (2019)
206, ktorej Doktorantka jest gtéwnym autorem, zostata ciekawie poprowadzona dyskusja wynikow
i wskazane sg cechy struktury elektronowej SrAFe;As; (A =Rb, Cs), ktdre odgrywajg istotng role
w zwiekszeniu temperatury Te.

W drugiej grupie zwigzkéw ,,1144” (podrozdziat 3.2.1), a mianowicie CaAFe,As, (A = K, Rb, Cs)
rozwazana jest mozliwos¢ wystepowania momentu magnetycznego na atomach Fe w tetragonalnej
fazie P4/mmm. Jako warunek poczatkowy w obliczeniach zaktada sie kilka scenariuszy tak zwanej
magnetycznej aranzacji komorki. Sg to uporzadkowania ferromagnetyczne oraz kilka
antyferromagnetycznych, obejmujacych ustawienie momentu magnetycznego na fe wazdtuz
tetragonalnej osi ¢, jak rowniez w ptaszczyinie (ab). Uwazam, ze takie obliczenia sg bardzo
potrzebne, gdyz pozwalajg w szerszej perspektywie spojrze¢ ma mozliwos¢ réznorodnych scenariuszy
zwigzanych z prawdopodobieristwem wystepowania antyferromagnetycznego uporzadkowania

w uktadach wykazujgcych stan nadprzewodzacy, zwtaszcza jezeli nie ma jednoznacznych wynikéw
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eksperymentalnych i teoretycznych. Z poréwnania obliczonych wartosci energii catkowitej Autorka
rozprawy wnioskuje, ze korzystniejszg energetycznie jest sytuacja, w ktdrej atomy Fe nie beda
posiada¢ momentéw magnetycznych (tzn. niemagnetyczny (NM) stan podstawowy). Wyjatek stanowi
zwigzek CaCsFe,As;: roznica pomiedzy stanem NM a stanem antyferromagnetycznym oznaczonym
jako AF-S jest zbyt mata. Uzyskane wyniki omowione sa w publikacji Comp. Mat. Sci. 169 (2019),
a graficzna ilustracja utatwia przesledzenie réznic pomiedzy energiami catkowitymi dla wszystkich
rozwazanych uporzadkowan magnetycznych wraz z obliczonymi momentami magnetycznymi na Fe.
W zwigzku z graficznym przedstawieniem powyzszych wynikéw (Rysunek 2 w pracy Comp. Mat. Sci.
169 (2019) 109114) nasuwa sie pytanie: Czy réznica energii przedstawiona na rysunku w meV jest
przeliczona na formute (f.u.}, na komorke (cel), czy moze na atom? W podpisie pod rysunkiem w
publikacji nie ma wyraznej sugestii na ten temat.

Nalezy zauwazy¢, Ze intrygujacy jest otrzymany obraz dyspersji pasm w poblizu poziomu
Fermiego dia dwdch zwigzkéw ,,122” (faza /14/mmm). CaFe,As; oraz KFe,As, (rysunek 5b w Comp.
Mat. Sci. 169 (2019) 109114). Doktorantka stusznie zauwaza, ze ,,optymalizacja” struktur zaréwno w
CaFe;,As; jak i w KFe,;As; skutkuje redukcjq szerokosci pasm oraz prowadzi do zmniejszenia sie liczby
pasm przecinajgcych poziom Fermiego. Zmienia sie rowniez charakter pasm w punktach wysokiej
symetrii (,kieszenie” dziurowe lub elektronowe), o czym Autorka réwniez wspomina. Niemniej
jednak nasuwa sie kilka pytan:

1) Czy obraz pasm w strefie Brillouina, ktéry powstaje po ,optymalizacji” jest zwigzany
z orbitalami Fe-3d typu dy,, d,., d.., czy moze d,”id,>.*?
2) Warto zastanowic sie, co jest ukryte za taka zmiang w obrazie pasmowym: Czy jest to moze
skutek duzej roznicy w parametrach sieci otrzymanych po ,optymalizacji”? Réznica pomiedzy
parametrami sieci otrzymanymi po ,optymalizacji” z potencjatem wymienno-korelacyjnym PBE
(Table 3) a parametrami z eksperymentu (Table 1) jest bardzo wyraina jezeli spojrzymy na
parametr ¢/a. Dla CaFe,As, jest to nawet 12%.
Wyniki drugiej publikacji dotaczonej do rozprawy pani Thi Ly Mai s3 mochym argumentem
przemawiajacym za tym, ze nadprzewodnictwem o wysokim T¢ w CaAFe,As, (A =K, Rb, Cs) nalezy
ponownie potgczy¢ z wystepowaniem w DOS osobliwosci van Hove’a. W tych uktadach réwniez
bardzo starannie zostalo zademonstrowane, ze pewne cechy topologii powierzchni Fermiego bedg
mialy istotny wptyw na wysoka wartosc¢ T.

Wiasnosci magnetyczne i elektronowe zwigzku Sr,V,04Fe,As, bylty tematem trzech
nastepnych prac, ktére Autorka rozprawy wiaczyta do rozdziatu 3. SryV,0¢Fe;As; jest wyjatkowo
interesujagcym ze wzgledu na jednoczesne wystepowanie magnetyzmu i nadprzewodnictwa.
Z przegladu literatury, ktéry znajduje sie we wstepie do pracy Comp. Mat. Sci. 179 (2020)

(Doktorantka zataczyta tg prace jako pierwsza w podrozdziale 3.3.1) wida¢, ze brak spdjnego pogladu
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na role powtoki 3d atomdow V w formowaniu wigzan, na topologie powierzchni Fermiego oraz rodzaj
uporzadkowania magnetycznego Sr,V,0sFe;As; (Tegel et al.,EPL2010 oraz Hummel et al., PRB2013)
rodzi potrzebe solidnego opisu stanu podstawowego. Obliczona dyspersja fonondéw dla
Sr;V,06Fe,As,, zaprezentowana w publikacji Materials Transactions, 61(2020) - rysunek 1 (Phonon
dispersion of Sr,V,0¢Fe;As;), wykazuje wokdt punktu [ tak zwang ,czes¢ urojong” dla jednej z
akustycznych gatezi drgan. Podana zostata prawidtowa interpretacja tego wyniku teoretycznego jako
miekniecia modu fononowego. Zachowania badanego uktadu bedg zwigzane ze sprzezenie momentu
magnetycznego z miekkim modem. Z tej przyczyny koniecznym staje sie uwzglednienie
uporzadkowania magnetycznego w obliczeniach struktury elektronowej Sr,V,0¢Fe;As,. Doktorantka
skupia sie na dwdch niewspétmiernych konfiguracjach antyferromagnetycznych opisanych wektorem
propagacji q = (0, 0, 0.306) (i-AF1) oraz q = (0.125, 0.125, 0) (i-AF2) (raportowane dia Sr,V,04Fe,As, w
pracach eksperymentalnych). Uzyskane wartosci energii prowadzg do wniosku, ze dla Sr,V,04Fe,As,
niewspdtmierny antyferromagnetyzm typu i-AF2 jest korzystniejszy energetycznie anizeli i-AF1.
Obliczony moment magnetyczny na V wynosi 1.25 g, natomiast na Fe nie ma momentu
magnetycznego. Stany elektronowe 3d Fe oraz 3d V s3a decydujace, jezeli chodzi o DOS w poblizu
poziomu Fermiego. Poprzez wykorzystanie obrazu pasm w bliskim s3siedztwie poziomu Fermiego
pani Thi Ly Mai pokazata, ze w uktadzie Sr,V,0¢Fe,As, przy uporzadkowaniu i-AF2 jest wieksza liczba
pasm przecinajacych FL anizeli w przypadku niemagnetycznym. Moze to sprzyjaé silniejszemu
rozpraszaniu miedzy pasmami w fazie magnetycznej (tzn. i-AF2). Wyniki odnoszace sie do
powierzchni Fermiego zostaty wzbogacone o mapy predkosci Fermiego, ktére dajg wskazdwke
odnosnie rodzaju nosnikéw (elektrony, dziury) oraz ich predkosci Fermiego. Istotng cechg
Sr,V,06Fe;,As,, ktdrg przewidujg obliczenia ab initio jest obecnos¢ linii nodalnych zaréwno poziomych
jak i pionowych. Wyréznia to Sr;V,0¢Fe;As; od innych nadprzewodnikéw na bazie Fe, w ktérych
wystepuje tylko jedynie poziome linie nodaline.

Dodatkowe obliczenia dla Sr,V,0¢Fe;As, Doktorantka przeprowadzita z uwzglednieniem
korelacji elektronowych za pomoca metody DFT+U. Wyniki przedstawione w pracy Acta Phys. Pol A
138 (2020) (podrozdziat 3.4.1) sg wnikliwym testem wptywu wartosci parametréw U i J na rdznice
energii pomiedzy dwoma kolinearnymi uporzadkowaniami antyferromagnetycznymi (A-AF; c-AF).
Réwniez te badania zostaty wsparte obrazem topologii powierzchni Fermiego. Za szczegdlnie ciekawy
rezultat otrzymany dla Sr,V,06Fe;As, w antyferromagnetycznej strukturze kolinearnej A-AF
(antyferromagnetyczne ustawienie momentéw magnetycznych na V, znajdujacych sie w sgsiednich
ptaszczyznach (ab)) nalezy uznac tworzenie sie formacji przypominajacej stoiek Diraca z mata
przerwg energetyczng.

Ostatnie zagadnienie, ktore zostato przedstawione w rozprawie w czesci 3 dotyczy wtasnosci

optycznych i fononowych SrRbFe,As,. Drgania pochodzace od atoméw Fe i As s3 wazne ze wzgledu
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na silne oddziatywanie elektron-fonon w uktadach wykazujacych nadprzewodnictwo hT: na bazie
FeAs. Prace ,Optical and phonon properties of the high-Tc superconducting SrRbFe,As, based on DFT
calculations” zwigzang z powyiszymi zagadnieniami, doktorantka zatgczyta jako Dodatek A, gdy?
praca ta zostafa ztozona do Materials Today Communications. Uzyskane wyniki teoretyczne sugeruja,
ze dla ScRbFe,As,; spodziewana jest silna odpowied? w zakresie podczerwieni, a widma dyspersji
fonondw swiadczg o stabilnosci uktadu.

W czesci 4, zamykajgcej rozprawe, Doktorantka podsumowuje przeprowadzone badanie
i przedstawia najwazniejsze wnioski.

W zakoriczeniu recenzji stwierdzam ze nie mam uwag do dodatkdw uzupelniajacych tresé
rozprawy.

Przedstawiona do recenzji rozprawa pani mgr Thi Ly Mai stanowi oryginalne rozwiazanie
problemu naukowego. Zauwazalny jest dobrze opanowany warsztat Kandydatki w zakresie
postugiwania sig odpowiednimi metodami obliczeniowymi. Doktorantka - pani mgr Thi Ly Mai
w swojej rozprawie doktorskiej wykazata, ze doktadne i wnikliwe studia struktury pasmowe] wsparte
analizg topologii powierzchni Fermiego, jak rowniez weryfikacja na podstawie energii catkowitej
roznorodnych uporzadkowari magnetycznych podsieci metalu przejéciowego oraz uwzglednienie
w obliczeniach parametréw korelacji wychodzacych poza klasyczne DFT pozwalajg wskazaé
mechanizmy, ktére prowadza do wyzszych wartoéci temperatury T w zbadanych nadprzewodnikach
na bazie FeAs. Podsumowujac, jest to ciekawa rozprawa, ktéra do badan struktury elektronowe;j
wnosi bardzo istotny przyczynek w zrozumienie zachowan nadprzewodnikéw z wysoka Te.

Wnosze o dopuszczenie mgr Thi Ly Mai do publicznej obrony doktorskiej i dalszych etapéw
postgpowania. Jednoczesnie, biorac pod uwage merytoryczng zawartosé recenzowanej rozprawy jak

i dorobek naukowy Kandydatki wnioskuje o wyréznienie rozprawy doktorskiej.

B e ropans ~ FladleQigtia.





