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Electronic structure studies of non-centrosymmetric Th-based superconductors

Odkrycie w 2004 r. nadprzewodnictwa w zwigzkach ze zlamang symetrig inwersji stato sie
momentem rozpoczecia intensywnych badan zaré6wno doswiadczalnych jak i teoretycznych
dotyczacych niecentrosymetrycznych nadprzewodnikdw, ktérych stan podstawowy nie jest
stanem wlasnym operatora parzysto$ci. Brak symetrii inwersji oznacza zaburzenie jednej z
dwoch podstawowych symetrii stanu nadprzewodzacego i powinien prowadzi¢ do
niekonwencjonalnych, a wrecz egzotycznych wlasciwosci, z ktérych podstawowa jest
wspolistnienie parzystego i nieparzystego stanu nadprzewodzacego, czyli sprzezenie
nadprzewodnictwa singletowego i nadprzewodnictwa trypletowego. Praktycznie wszystkie
teoretyczne badania wilasciwosci elektronowych rozpoczynaja sie od okreslenia relacji
dyspersji i tego zadania dotyczy rozprawa doktorska mgr Mane Sahakyan, w ktdrej stosujac
metode funkcjonalu gestosci Doktorantka wyznacza struktury elektronowe wybranych
nadprzewodzacych zwigzkéw toru i analizuje istotno$¢ jaka w ich wyznaczeniu spenia
indukowane brakiem $rodka inwersji anizotropowe sprzezenie spin-orbita. Motywacja tych
badan byly pomiary wykonane w grupie prof. Trana w zakresie nadprzewodnictwa
niecentrosymetrycznych zwigzkéw Th;T; (T=Fe, Co, Ni, Rh, Os, Ir).

Promotorem rozprawy doktorskiej jest prof. dr hab.Vinh Hung Tran. Przedlozona rozprawa
sklada sie z siedmiu rozdzialéw, z ktérych cztery pierwsze sa wprowadzeniem do rozprawy i
zawieraja oprécz wlasciwego wstepu (Rozdzial 1: General description) opis metod
numerycznych opartych na teorii funkcjonalu gestosci (Rozdzial 2: Density functional
theory), bardzo krétki zarys teorii BCS (Rozdziat 3: Introduction to superconductivity), oraz
przeglad wiasciwosci niecentrosymetrycznych nadprzewodnikéw (Rozdziat 4: The
superconductivity in the noncentrosymmetric systems). Rozdzialy piaty i szésty zawieraja
oryginalne wyniki badann Doktorantki dotyczace struktury elektronowej zwigzkéw opartych
na Th, a rozdzial siédmy stanowi podsumowanie. Rozprawe uzupehia pie¢ dodatkéw i spis
literatury. Ogélem rozprawa liczy 188 stron oraz zawiera 131 pozycji bibliograficznych.
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Zasadnicze rezultaty rozprawy zostaly zawarte w sze$ciu publikacjach, ktérych Doktorantka jest
wspotautorky: 1 — Scientific Reports z 2017 roku, 1 — Philosophical Magazine z 2017 roku, 1 —
Journal of Physics: Condensed Matter z 2016 roku, 2 — Acta Physica Polonica A z 2015 i 2018 roku,
1 — Journal of Alloys and Compounds z 2018 roku. Wszystkie wymienione prace powstaly przy
udziale promotora prof. dr. hab. Vinh Hung Trana, a wspétautorem pracy w Journal of Alloys and
Compounds jest takze dr R. Idczak. Praca doktorska zostata napisana w jezyku angielskim. Zwykle
informacje dotyczaca redakcji pracy zamknalbym tym zdaniem, a o niedociagnieciach i bledach
redakcyjnych, ktére sa nieuniknione, napisatbym w koficowej czesci recenzji. Jednak styl w jakim
sa napisane rozdzialy 1-3 a takie Streszczenie (Abstract) zmuszaja mnie do dodatkowego
komentarza juz na poczatku recenzji. Wymienione rozdzialy sg napisane wyjatkowo niepoprawnym
angielskim, ktéry troche sie poprawia w rozdzialach 4-7. Ponizej podaje tylko kilka przykladéw,
pokreslenia pochodza ode mnie:

Abstract: ,,The results of the density of states (DOS) calculations are shown that Th-6d and Th-d
valence electrons contribute mainly to N(Er) and thus are responsible for the superconducting
properties.” Drugie podkreslenie wskazuje na zmieniony sens zdania przez zle umieszczenie stowa
,mainly”.

Rozdz. 1.2, str. 3: ,,Therefore, it seems to be important how to influence of ASOC effect is related

with the superconducting properties of Th;T3; superconductors and how to is related to the
noncentrosymmetric nature of these compounds.”,

Rozdz. 1.3, str. 4: ,In the papers [29], [30] and [31], it has been presented detailed results of

measurements of magnetic properties, specific heat, electrical resistivity, magnetoresistance, and
Hall effect of a good-quality Th;Cos, Th;Fe; and Th;Ni; samples. ”,
Rozdz. 1.4, str. 4: ,,Since the Th;T3 (T=Fe, Co, Ni, Rh, Os, Ir) compounds are noncentrosymmetric

superconductors, therefore, it is necessary to introduce the reader not only some basics of the theory

of superconductivity, but also to explore the role of symmetry on the superconducting properties
and, in particular, how does SO coupling impact on the noncentrosymmetric superconductors and
on the superconductors with inversion symmetry.” , |

Rozdz. 1.4, str. 5: ,,The comprehension about the spin-orbit interaction is included, as the relativistic
improvement in the studied materials [35].”

Rozdz. 2.4, str. 11: ,Nevertheless, for the atomic systems, the supposition of the non-interacting and
homogeneous electron gas resulted the effect that the kinetic term was weakly presented and, in a

consequence, the total energy was given with the errors 15-20%. This means that the calculations



have generated the coupling between the atoms, which do not exists.”

Rozdz. 7.2, str. 136: ,, In this chapter we summary the results from the DFT calculations for Th;T;

(T=Fe, Co, Ni, Rh, Os, Ir) superconductors with the help of ELK computational code.”
Podkreslam, ze sa to tylko wyjatki i takich niepoprawnych zdan jest duzo, nie bede ich dalej
cytowaé, ani wymienia¢ w liScie nieScistosci redakcyjnych zamieszczonej na koncu recenzji.
Przechodzac do merytorycznej recenzji rozprawy rozpoczynam od rozdzialu 1 pelnigcego role
wprowadzenia, w ktérym w  zwarty i jasny sposéb przedstawiono cel i znaczenie
przeprowadzonych badan, a takze przedstawiono forme redakcyjng rozprawy z jej podzialem na
rozdzialy. Rozdzial 2 dotyczy teorii funkcjonalu gestosci, ktéra jest podstawa metod FP-LMTO i
FP-LAPW zastosowanych przez Doktorantke w obliczeniach struktur elektronowych wybranych
zwigzkoéw toru (Th). W tym samym rozdziale znajduje sie takze wyprowadzenie i omdwienie
wlasciwosci sprzezenia spin-orbita i antysymetrycznego sprzezenia spin-orbita. Przedstawiony
zarys teorii funkcjonalu gestosci pozostawia wiele do Zyczenia, niepoprawnie zostaly napisane
pierwsze réwnania: (2.1), (2.4), (2.5), (2.6), (2.7). Réwnania (2.4)-(2.6) powinny definiowac
operatory, a wielko$ci wystepujace po prawej stronie tych réwnan operatorami nie sa, dodatkowo
czes$c¢ z nich to operatory wielocialowe wiec co ma oznacza¢ wystepujaca w réwnaniach zmienna r?
- no dwodja z mechaniki kwantowej! Zamieszczony opis metody funkcjonalu gestosci jest do
przebrniecia tylko dla oséb znajacych te metode, nikt inny (np. doktorant) niczego sie z niego nie
nauczy, wystarczy spojrze¢ na réwnanie (2.17), w ktéorym wystepuja trzy niezdefiniowane
skltadowe: J, Vi i Vie. W rozdziale 3 przedstawiono krotki opis zjawiska nadprzewodnictwa i teorii
BCS. Cho¢ ogdlnie wprowadzenie to jest poprawne, to mam zastrzezenia dotyczace podrozdzialow
3.3 i 3.4. Pierwsza uwaga odnosi sie do Zle zapisanego potencjalu oddzialywania miedzy dwiema
kwaziczgstkami (elektronami) — wzér (3.11) — ktéry zaklada, ze takie oddzialywanie jest mozliwe
jedynie dla kwaziczastek o energii wiekszej od energii Fermiego. Jednocze$nie, w sprzecznosci z
napisanym potencjalem parujacym (3.11) Doktorantka stwierdza, ze oddzialywanie parujace jest
mozliwe jedynie dla czastek znajdujacych sie ponizej poziomu Fermiego. Tego stwierdzenia
dotyczy moje drugie zastrzezenie. Zwracam uwage, Ze w oryginalnym problemie Coopera
rozwazane sa dwie czastki oddzialujace powyzej morza Fermiego nieoddzialujacych elektronéw.
Moja trzecia uwaga jest zwigzana z ostatnim stwierdzeniem podrozdziatu 3.3: ,,The principal
characteristic of the p-type of pairing is the fact that it is independent of the applied magnetic field
or the magnetic ordering because the spin directions of the Cooper pairs are parallel.” Jest to zdanie

nieprawdziwe, wystarczy zajrze¢ do monografii habilitacyjnej Lucjana Jacaka (Monografie PWr,



1987) dotyczacej nadcieklosci *He, czyli najwczesniej poznanego ukladu o nadciekloéci trypletowej

typu p. W koricu niezrozumiala dla mnie jest analiza symetrii stanu nadprzewodzacego zawarta w

podrozdziale 3.4. Uzyto w niej niezdefiniowanej funkcji jednoczastkowej E(k,G), prawdopodobnie
energii kwaziczastek, ktéra nie moze shizy¢ do opisu symetrii par czastek czyli par Coopera.
Symetria stanu nadprzewodzacego jest okreslona przez dwuczastkowa funkcje korelacji czastka-
czastka, ktéra generalnie jest funkcja o innej symetrii parzystosci lub odbicia czasu dla stanu
singletowego i stanu trypletowego. Jest to wyjasnione cho¢by w pracy Andersona tzn. referencji [5]
ze spisu literatury dysertacji. Ta nieadekwatna analiza prowadzi na koncu podrozdzialu do
niepoprawnego wniosku, ktéry dla wspélistnienia nadprzewodzacych stanéw singletowego i
trypletowego wymaga degeneracji spinowej pasma energetycznego. Ten wniosek jest chocby
sprzeczny z podstawowymi wlasciwo$ciami ukladéw bez srodka inwersji bedacych tematem
rozprawy, w ktérych zniesiona degeneracja spinowa stanéw jednoczastkowych prowadzi do
potencjalnego wspoélistnienia tych obu spinowych konfiguracji stanu nadprzewodzacego. Najlepiej,
gdyby tego podrozdzialu w ogdle nie bylo. Ogdlna wstepna czes¢ rozprawy konczy rozdzial 4, w
ktérym po krotkim przegladzie wiasciwosci reprezentatywnych zwigzkéw niecentrosymetrycznych
Doktorantka przechodzi w podrozdziale 4.3 do opisu zwiazkéw zawierajacych Th badanych w
grupie prof. Trana, sg to Th;Cos i ThyFe;. Cho¢ ten rozdzial nie zawiera materiatu dotyczacego
badan struktury elektronowej to jednak znajduja sie w nim rezultaty otrzymane przez Doktorantke i
opublikowane w bardzo dobrych czasopismach — Journal of Physics i Scientific Reports.
Przedstawione wyniki pomiaréw ciepla wilasciwego stanowig niezwykle cenng informacje
dotyczacq nadprzewodnictwa tych zwigzkéw. Moje watpliwosci budzi jednak interpretacja
teoretyczna polegajaca na zalozeniu dwoéch fenomenologicznych modeli nadprzewodnictwa:

anizotropowego nadprzewodnictwa typu s (w dyskusji Doktorantka podata niepoprawny parametr

dopasowania 0i=6.5 zamiast 0(=-6.5) oraz izotropowego dwuszczelinowego nadprzewodnictwa typu
s. Wydaje mi sie, Ze najpierw trzeba sie zastanowi¢ nad poprawno$cig analizy wynikéw w ramach
klasycznej teorii BCS, nad ograniczeniami tej metody w przypadku interpretacji nadprzewodnictwa
w ukladach niecentrosymetrycznych i dopiero po wyeliminowaniu wszelkich watpliwosci
zasugerowaC nowy niekonwencjonalny model parametru porzadku, szczegénie ze brak dla niego
mikroskopowego uzasadnienia. Kilka narzucajacych sie od razu watpliwos$ci zebratem w punktach
ponizej. Podkreslam, Ze nie jest to krytyka gléwnych osiagnie¢ rozprawy doktorskiej, ale

interpretacji w niej zawartych, do ktérych Doktorantka powraca w rozdziatach 5 i 6 oraz w



podsumowaniu wynikéw.

1. Trudno otrzyma¢ zgodnos$¢ z zaleznoSciami wynikajacymi z teorii BCS, ktorej
podstawowym zalozeniem jest stabe wigzanie par (tzw. weak-coupling) twierdzac
jednoczesnie (str. 46), ze sprzezenie elektron-fonon, ktére okresla wartos¢ oddzialywania
parujacego wskazuje na to, ze dyskutowane zwiazki Th;Cos i ThyFe; sa nadprzewodnikami
o posredniej wielko$ci wiazania (tzw. intermediate coupling). W nadprzewodnikach typu
intermediate couplig nie mozemy przyjac, ze cale zjawisko nadprzewodnictwa odbywa sie
na powierzchni Fermiego i wielko$ci termodynamiczne sg okre$lone przez gestos¢ stanéw
na poziomie Fermiego — pozostaje ona dalej najistotniejsza, ale do parowania dochodzi w
calej strefie Brillouina i zauwazalny jest takze wptyw obszaréw spoza bliskiego otoczenia
powierzchni Fermiego. Dla tego typu nadprzewodnictwa zalezno$ci okreslajace warto$¢
parametru porzadku przedstawione w rozprawie jako réwnania (3.6) i (3.7), a takze
wyrazenie na temperature krytyczng (3.9) nie s3 poprawne, co jednoczesnie prowadzi do
bardziej skomplikowanej zalezno$ci miedzy temperaturg krytyczng i wartoScia parametru
porzadku w zerze temperatury i z czego w ogélnosci wynika niezachowanie relacji typu
BCS miedzy tymi dwiema wielko$ciami zapisanej w réwnaniu (3.10) oraz zmienionej
relacji (3.4).

2. Powyzszy argument staje sie nieistotny jesli prawdziwe jest stwierdzenie ze str. 58 o stabym
wigzaniu w obu nadprzewodnikach. Stwierdzenie to jest oparte na tej samej wartosci
sprzezenia elektron-fonon, ktdérej uzyto przy wczesniejszym okreSleniu tych materiatéw
jako nadprzewodnikéw o posredniej wielkosci wigzania. Z reguly przyjmuje sie, ze
przejscie z nadprzewodnictwa typu ,weak-coupling” do nadprzewodnictwa typu
»intermediate-coupling” nastepuje dla wielkoéci oddzialywania parujacego rzedu 1/8
szeroko$ci pasma, potwiedzaja to tez moje obliczenia dla sieci kwadratowej (Eur. Phys. J. B.
90, 47 (2017)). Prosze Doktorantke o jednoznaczna interpretacje tego wyniku.

3. Model nadprzewodnictwa z dwiema szczelinami wyrazony réwnaniem (4.4) jest bardzo
uproszczony, brak w nim miedzy innymi sprzezenia miedzy dwoma parametrami porzadku,
czego oczekiwalbym w ukladzie z posrednia, czyli nie staba, warto$cia sprzezenia elektron-
fonon. Samo réwnanie (4.4) ma az 4 swobodne parametry co daje duze mozliwoSci
dopasowania wynikéw doswiadczalnych, np. pomimo Ze Autorzy stwierdzaja
nadprzewodnictwo opisane anizotropowym parametrem porzadku (4.2) w Th;Cos; to

jednoczesnie pokazuja na Rys. 4.15, Ze te same wyniki moga by¢ interpretowane modelem



nadprzewodnictwa z dwoma parametrami porzadku.

4. Jedli utrzymujemy, Ze analizowane zwigzki Th;Cos; i Th;Fe; sa nadprzewodnikami
niecentrosymetrycznymi i to o duzej wartosci spinowego rozszczepienia pasm
energetycznych, co jest tezg rozprawy, to klasyczne zaleznosci BCS nie sg poprawne
poniewaz zostaly one otrzymane przy zalozeniu degeneracji spinowej jednoczastkowych
stanow energetycznych. Ta degeneracja zostaje zniesiona przez antysymetryczne sprzezenie
spin-orbita i zmianie ulega stan podstawowy takiego nadprzewodnika, to juz nie jest stan
podstawowy znany z teorii BCS. Jest to inny typ nadprzewodnictwa, do ktérego opisu
wymagane sg inne lub zmodyfikowane réwnania. W przypadku stabego sprzezenia spin-
orbita mozna thumaczy¢, ze jedyng réznica bedzie zmiana gesto$ci stanéw na poziomie
Fermiego, ale jest to tylko przyblizenie dla zwiazkéw z matym spinowym rozszczepieniem
pasm i takze slabym sprzezeniem elektron-fonon. Cho¢ zagadnienie wymaga dokladnej
analizy to mozna przypuszczacd, ze wykladnicza zaleznosc¢ elektronowego ciepta wlasciwego
»przetrwa”, ale w zmodyfikowanej wersji, jednak o wzorach (4.5) i (4.7) mozna od razu
zapomnie¢.

5. Skok ciepla wlasciwego jest obnizany i rozmywany przez wszelkiego rodzaju domieszki i
defekty sieci krystalicznej, ktére rozrywaja pary Coopera (tzw. pair-breaking effect).
Zmianom ulega takze samo cieplo wlasciwe. Efekty wynikajace z tego typu nieporzadku w
ukladzie nie zostaly uwzglednione w przedstawionej dyskusji.

Zdecydowalem sie na powyzsze uwagi poniewaz dotyczg one interpretacji, do ktérej Doktorantka
odwoluje sie kilkukrotnie w calej rozprawie. Jednak tezy o wieloszczelinowym i anizotropowym
nadprzewodnictwie nie znajduja sie wsréd gtéwnych tez pracy doktorskiej dlatego nie wymagam od
Doktorantki odniesienia sie do przedstawionych powyzej watpliwosci (z wyjatkiem punktu 2) w
trakcie obrony rozprawy doktorskiej. Mozna powiedzie¢, ze wymienienie tych zastrzezenn bylo
czym$ w rodzaju glosnego myslenia.

Oryginalne rezultaty Doktorantki w zakresie okreslonym tytulem rozprawy sa przedstawione w
rozdziatach 5 i 6, a ich podsumowanie jest zawarte w Rozdz.. 7. Przedstawione badania polegajq na
wyznaczeniu struktury elektronowej zwiazkéw Th;T3; metodami FP-LMTO (T=Fe, Co, Ni, Rh, Ru)
i FP-LAPW (T=Fe, Co, Ni, Rh, Os, Ir, Ru), wiekszo$¢ tych zwiazkéw przechodzi w stan
nadprzewodzacy w temperaturze rzedu 1K. Otrzymane wyniki majg bardzo duze znaczenie
poznawcze, gdyz dostarczaja bezposredniej iloSciowej informacji o strukturze pasmowej, gestosci

stanow i przede wszystkim o anizotropii sprzezenia spin-orbita, co pozwala umiesci¢ badane
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zwigzki wséréd materialéw niecentrosymetrycznych, a wiekszo$¢ z nich zaliczy¢ do
niecentrosymetrycznych nadprzewodnikéw. Przedstawione zostaly bardzo szczegélowe wyniki
dotyczace wplywu antysymetrycznego sprzezenia spin-orbita na strukture pasmowa, powierzchnie
Fermiego i gestoSci stanéw. Bezposredni wplyw sprzezenia spin-orbita otrzymano przez
poréwnanie przyblizen: relatywistycznego pelnego i skalarnego. W obu zastosowanych metodach
obliczeniowych (FP-LMTO i FP-LAPW) otrzymano znaczne rozszczepienie pasm energetycznych
siegajace nawet wartosci rzedu 10> meV., ktére takze ulegaja duzym zmianom w obrebie strefy
Brillouina, czyli wykazuja silng anizotropie. Kierunki w strefie Brillouina odpowiadajace silnemu,
stabemu lub wrecz zaniedbywalnemu zniesieniu degeneracji spinowej pasm sa wilasciwe dla
kazdego badanego zwiazku, mozna powiedzie¢, ze charakteryzuja zwiazek. Wryniki otrzymane
obiema metodami funkcjonatu gestosci wykazuja pewne réznice, z tego wzgledu konieczne byto
zawarcie ich w dwéch podrozdzialach poswieconych osobno metodzie FP-LMTO oraz metodzie
FP-LAPW. Mozna jednak, jak to wskazuje Doktorantka w Podsumowaniu wyprowadzi¢ wiele
wnioskéw wspoélnych dla obu metod, co Swiadczy o poprawnos$ci zastosowania kazdej z nich.
Najciekawsze rezultaty dotycza zwigzkéw nadprzewodzacych Th;Co; i Th;Fe;, w ktérych
uzywajagc obu metod obliczeniowych stwierdzono silne spinowe rozszczepienie pasm
energetycznych siegajace wartosci rzedu 10-10° meV. Najstabsze, prawie zaniedbywalne sprzezenie
spin-orbita otrzymano dla Th;Ni;, a posrednie odpowiadajace maksymalnej warto$ci spinowego
rozszczepienia pasm energetycznych rzedu 10 meV dla Th;Rhs. Nie biore tu pod uwage zwiazkow,
ktére nie sa nadprzewodnikami oraz zwigzkéw, dla ktérych nie udato sie uzyska¢ zbieznoSci przy
obliczaniu energii catkowitej. Obliczenia gestosci stanéw - calkowitej, czastkowej zwigzanej z
wybranymi atomami jak i czastkowej odpowiadajacej wybranym orbitalom — pozwolilty na
identyfikacje elektronéw walencyjnych z orbitali d jako nosnikéw tadunku odpowiedzialnych za
wlasciwosci elektronowe dyskutowanych materiatéw. Podsumowujac, okreslenie dyspersji czastek
(struktura elektronowa, powierzchnie Fermiego), zbadanie roli antysymetrycznego sprzezenia spin-
orbita, identyfikacja gtéwnych zrédet nosnikéw (gestosci stanéw) to bardzo cenne informacje, ktére
z pewnosciag (mam nadzieje) przyczynia sie do satysfakcjonujgcego opisu niecentrosymetrycznego
nadprzewodnictwa w zwigzkach zawierajacych tor. Moje watpliwo$ci budzi jednak powtarzana w
Podsumowaniu interpretacja nadprzewodnictwa oparta na zalozeniu jego wieloszczelinowosci.
Oparta jest ona na wspoétistnieniu stanéw elektronowych i dziurowych. Uwazam, ze wystepowanie
w zwigzkach Th;Co;z i ThrFe;, a takze w Th;Os; oraz ThyRh; w poblizu energii Fermiego pasm

energetycznych, ktére maja lokalnie charakter dziurowy badz elektronowy, a wiec wystepowanie



zarowno elektronowych jak i dziurowych powierzchni Fermiego nie musi $wiadczy¢ o
wieloszczelinowym nadprzewodnictwie w tych materialach, a na pewno nie upowaznia do
stwierdzen typu ,,In Th;Cos the bands crossing the Fermi level are of the electron-type, hole-type
and mixed electron-hole type, and therefore, we can respect (raczej powinno by¢ expect lub
consider) that this is closely related to the multi-gapped nature of the compound Th;Cos.” (na dole
str. 136). Na zakoriczenie recenzji chciatbym doda¢, ze fizyczny opis zjawisk wynika z niewielkiej
liczby praw fizyki oraz zwiazanych z nimi réwnari i dlatego to co zasadnicze w zjawiskach zawsze
da sig wyjasni¢ krétko i dos$¢ Scisle. Z tego wzgledu cennym dla teoretyka jest Rys. 7.1
zamieszczony na przedostatniej stronie Podsumowania, ktdry przedstawia polozenia istotnych
maksiméw gestodci stanéw dyskutowanych zwiazkéw, a ktérego jasno$¢ przekazu wrecz cieszy
teoretyka.

Dokonujac oceny przedlozonej rozprawy nalezy przede wszystkim podkresli¢ jej bardzo wysoki
poziom merytoryczny, wynikajagcy z zastosowania zaawansowanych metod numerycznych.
Przedstawione w rozprawie doktorskiej mgr Mane Sahakyan zagadnienia sg konsekwentnie
rozwigzywane w ramach tego podejécia, a stuszno$¢ stosowania wybranej metody jest uzasadniana
przez nawigzanie do wynikéw do$wiadczalnych. Przeprowadzone badania mialy na celu analize
struktury elektronowej niecentrosymetrycznych nadprzewodnikéw o wzorze Th;T; metodami FP-
LMTO (T=Fe, Co, Ni, Rh, Ru) i FP-LAPW (T=Fe, Co, Ni, Rh, Os, Ir, Ru), a jednoczesnie zbadanie
istotnosci braku Srodka inwersji w tych ukladach i jego wplywu na wielko$¢ antysymetrycznego
sprzezenia spin-orbita. Postawiony cel rozprawy doktorskiej mgr Mane Sahakyan zostal w
znacznym stopniu osiggniety, a otrzymane rezultaty uzasadniaja trafno$¢ przyjetych metod
badawczych. Stwierdzam, ze przedstawiona rozprawa doktorska stanowi bardzo bogatg i wnikliwg
dyskusje wlasciwodci struktury elektronowej badanych zwigzkéw. Wybrang tematyke,
przeprowadzone obliczenia numeryczne oraz uzyskane rezultaty oceniam bardzo wysoko, jako
wnoszgce znaczacy wklad do zrozumienia wlasciwos$ci uktadéw niecentrosymetrycznych.

Do oceny tresci badawczej rozprawy pozostaje mi dolgczy¢ ocene jej strony redakcyjne;j.
Rozprawa zostala starannie zredagowana, a o poprawnosci jezyka juz wczesniej napisalem.
Zamieszczone wykresy sg czytelne, maja odpowiednig wielko$¢ i zostaly jasno opisane. Tym
niemniej stwierdzam, ze przy pisaniu rozprawy nie udalo sie unikngé pewnych bledéw
redakcyjnych, ktére wskazuje ponizej. Zanim przejde do listy btedéw chcialbym zwrécié¢ uwage,
ze Doktorantka powinna zdawac sobie sprawe z tego, ze ze wzgledu na zalezne od pedu sprzezenie

spin-orbita rzut spinu na jedng wybrang o$ nie jest okreslony i nie mozna méwic o stanach ,,spin-
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up” i ,spin-down” poniewaz takich stanéw nie ma; szczegélowe wskazania dotyczace tego

niepoprawnego opisu zamieszczam w ponizszej liScie btedéw redakcyjnych.

Lista zauwazonych niescistosci i btedéw redakcyjnych:

* Niepoprawnie napisane nazwiska: Schrodinger (str. 10), Kramer (Abstract, Streszczenie, str. 59,
3 wiersz tekstu), Planck (str. 25).

* Niekonsekwentny zapis kluczowego dla rozprawy terminu: ,non-centrosymmetric” w tytule,
,hioncentrosymmetric” w spisie tredci i tekscie.

* W opisie wiekszosci kolorowych (!) rysunkéw znajduje sie komentarz ,,color online”.

e Str. 19: brak laplasjanu we wzorze (2.42).

e Str. 29, 9 wiersz tekstu oraz str. 31, 7 wiersz tekstu: powinno by¢ ,momentum” zamiast
»impulsion”.

e Str. 31, wiersz pod wzorem (3.11): napisano ,,see” zamiast ,,sea”.

e Str. 33, 4 wiersz tekstu, str. 8, 4 wiersz podrozdziatu 2.2, str. 137, 13 wiersz tekstu: uzyto stowa
,degenerated” zamiast ,,degenerate”: ,,degenerated energy states”, ,nondegenerated ground
state” zamiast ,,degenerate energy states” i ,nondegenerate ground state”.

e Str. 33, po wzorze (3.15): uzyto kolokwialnego skrétu ,,doesn't”.

e Str. 48, 6 wiersz tekstu od dotu i w opisie Rys. 4.17: napisano ,,power low” zamiast ,,power
law”.

e Str. 71, 4 wiersz tekstu od dotu: uzyto kolokwialnego skrétu ,,don't”.

* Rys. 5.3, 5.7, 5.18, 5.24, 6.41: na rysunkach lub w ich opisie uzyto okreslen ,,spin-up” i ,,spin-
down” przy oznaczeniu pasm energetycznych lub powierzchni Fermiego. Te same okreslenia
pasm energetycznych sg czesto uzywane w rozdziatach 51i 6.

* Rys. 6.15, 6.38, 6.39: w opisie rysunkéw napisano ,,density of state” zamiast ,,density of states™.

e Str. 133, 6 wiersz tekstu od dotu: napisano ,,straightness” zamiast ,,strength”.

e Str. 135, ostatni wiersz tekstu: napisano ,,localisation” zamjast ,,Jocalization”.

e Str. 139, 4 wiersz tekstu: zamiast ,,there” jest ,,ther”.

e Lista skrotéw: dwukrotnie umieszczono DFT, a takze btedy w ,Fermi Surfase” i ,,Nuclear
Magnetic Resonanse”.

Podsumowujac pragne jeszcze raz podkresli¢ bardzo wysoka ocene przedstawionej rozprawy,
postawionych w niej probleméw, sposobu ich rozwiazania, otrzymanych wynikéw i ich

interpretacji. Rozprawa spelnia ustawowe warunki stawiane rozprawom doktorskim w ustawie z

9



dnia 14 marca 2003 r. (art. 13) o stopniach naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i
tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2017, poz. 1789) oraz w rozporzadzeniach Ministra Nauki i
Szkolnictwa Wyzszego z dnia 30.01.2018r. w sprawie szczegdtowego trybu przeprowadzania
czynno$ci w przewodzie doktorskim, w postepowaniu habilitacyjnym oraz w postepowaniu o
nadanie tytulu profesora (Dz. U. 2018, poz. 261). Wnosze o jej przyjecie i dopuszczenie pani
mgr Mane Sahakyan do dalszych etapéw przewodu doktorskiego. Gdyby ocena dotyczyta
jedynie dorobku naukowego pani Sahakyan to wnioskowalbym o wyréznienie, jednak ocenie
podlega rozprawa doktorska, co do ktérej wyrazitem sporo krytycznych uwag. Z tego wzgledu

nie wnioskuje o wyrdznienie rozprawy doktorskiej pani Sahakyan.
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hab. inz. Grzegorz Haran
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