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Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. inz. Kamila Skoczylasa ' lN STYTUT
pt.: ,Analiza struktury elektronowo-fononowej oraz wiasnosci termodynamicznych FI ZYKI

wybranych nadprzewodnikéw dwuwymiarowych”

JADROWE]

im. Henryka
Niewodniczanskiego

Przedtozona do recenzji rozprawa doktorska pana mgr. inz. Kamila Skoczylasa pt. POLSKIE]
»Analiza struktury elektronowo-fononowej oraz wiasnosci termodynamicznych AK ADEMII
wybranych nadprzewodnikéw dwuwymiarowych”, zostata przygotowana w ramach N AUK
studiéw doktoranckich na Uniwersytecie Humanistyczno-Przyrodniczym im. Jana .
: w Krakowie
Dlugosza w Czestochowie, pod kierunkiem promotora dr hab. Artura Durajskiego,
prof. Politechniki Czgstochowskiej.
dr hab. Andrzej Ptok,

Dysertacja, opracowana w jezyku polskim, ma charakter teoretyczny i stanowi prof. IF] PAN
opracowanie monograficzne autora (zgodnie z Art. 187.3 Ustawy ,,Prawo o szkolnictwie | Zaklad Komputerowych
wyzszym i nauce). Praca liczy tacznie 102 strony i podzielona jest na 7 rozdziatéw, | Badan Materiatow
poprzedzonycg: Podzigkowaniami, Dedykacjq, Dorobkiem naukowym autora, Spisem
tresci, Abstraktem (w jezyku polskim i angielskim). Ostatnie nienumerowane rozdziatl to
Spis rysunkow oraz Bibliografia (zawierajaca 168 pozycji literaturowych). Wlasciwa czesé
rozprawy zawiera rozdziaty: Wprowadzenie, Metody obliczeniowe fizyki ciala statego,
Stan  nadprzewodzqgcy, Schemat obranej metody badawczej, Wiasciwosci stanu
nadprzewodzqcego indukujgcego sie w ukladach na bazie grafenu, Wiasciwosci stanu

nadprzewodzqgcego indukujgcego si¢ w ukladach warstw fosforenu, i Posumowanie

wynikéw badan.

Rozdzial pierwszy. Rozdziat podzielony jest na trzy sekcje: ogblne wprowadzenie
(sekcja bez tytutu), Motywacja i cel pracy, i Uklad pracy. Poczatek rozdziatu (przed
sekcjg 1.1) dotyczy bardzo ogdlnego wprowadzenia. W sekeji 1.1 autor definiuje swoja
motywacje i cel pracy — za gtéwny cel pracy, wskazane jest zbadanie wptywu wzbogacenia
grafenu (monowarstawy i dwuwarstwy) i fosforenu przez atomy pierwszej i drugiej grupy
ukfadu okresowego, na ogélnie rozumiane wiasnosci nadprzewodzace. Motywacja i cel

wydaja sie atrakcyjne, nie tylko jako problem naukowy, ale réwniez jako wzywanie

numeryczne.
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Autor uzywa dosy¢ nietypowego nazewnictwa, np. wirgcenia (strona 13) — nie
wyjasnia jednak, czy nalezy przez to rozumie¢ domieszkowanie, zanieczyszczenie, lub
wzbogacenie ukiadu o nowe elementy. W kolejnym akapicie pierwsze zdanie dotyczy
»~wkladu domieszki”. Musze stwierdzié, ze mam tutaj problem semantyczny, czy stowo
,domieszka” jest tu na miejscu? — szczegdlnie w kontekscie kolejnych rozdziatow.

Sekcja 1.2 dotyczy uktadu pracy oraz omawia zawarto$¢ kazdego z rozdziatu.

Wydaje mi si¢, ze rozdzial ten (tj. rozdziatl pierwszy) powinien by¢ bogatszy
w przypisy literaturowe — w obecnej formie zawiera jedynie pig¢ referencji
(dot. nadprzewodnictwa w grafenie), co oznacza, ze cigzar przypisow literaturowych jest

przesuniety zatem na kolejne rozdziaty.

Rozdzial drugi. W rozdziale tym doktorant opisuje metody obliczeniowe fizyki
ciata stalego: metody z zasad pierwszych (sekcja I1.1), metody pdtempiryczne (sekcja I1.2),
oraz teori¢ funkcjonatu gestosci (sekcja I1.3). Nie jestem w pelni przekonany, czy opisanie
wszystkich z tych metod w trym rozdziale bylo konieczne, tym bardziej, ze niektdre z nich
nie byly wykorzystane w pracy naukowej doktoranta. Niemniej doceniam odwazng prébe
»krotkiego” opisuje kazdej z metod.

W na stronie 17 znajdujemy polski zapis imienia M. Borna jako Maks (zdrobnienie
od Maksymiliana?), natomiast na stronie 18 zapis imienia J. Slatera jako John, a nie jako
polski Jan. Wskazanie jest stosowanie jednej konwencji, i (raczej) powinien to byé
oryginalny zapis imienia.

Opisy zawarte w tym rozdziale sg raczej jasne. Najwazniejsza sekcja (dot. teorii
funkcjonatu  gestosci  elektronowej) zakonczona jest opisem rdznego typu
(pseudo)potencjatow. Brakuje dokladniejszego wyjasnienia dot. np. meta-GGA -
prositbym o takowe podczas obrony. Sekcja korficzy sie stwierdzeniem, ze ,dobdr
odpowiednich pseudopotencjatéw do obliczen metodami DFT jet skomplikowany” —
prosz¢ o uzasadnienie tego stwierdzenia, oraz propozycje jak odpowiedni pseudopotencjat

powinien by¢ wybrany.

Rozdzial trzeci. Rozdzial zawiera uzupetnienie poprzedniego, dot. stanu
nadprzewodzacego. Znajdziemy tu opis tego zjawiska w ramach teorii Ginzburga-Landaua
(II1.1), Bardeena-Coopera-Schrieffera (II1.2), oraz Migdala-Eliashberga (I11.3).

Wstep do rozdziatu zwiera informacje dot. nadprzewodnikdéw, w kontekscie ich
wiasnosci eksperymentalnych. Niestety autor pomija ty aktualnie badane nadprzewodniki
na bazie zelaza, co sugeruje, ze relatywnie ,,stare” Zrodto informacji dla tej sekcji. Ta sekcja
prezentuje rowniez podzial nadprzewodnikdéw: (a) ze wzgledu na T, — nisko-
i wysokotemperaturowe, (b) ze wzgledu na interakcje z zewnetrznym polem

magnetycznym — I i II rodzaju. Pominigto niestety podzial, ze wzgledu na rodzaj
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mechanizmu parujacego lub symetrie szczeliny nadprzewodzacej (konwencjonalne
i niekonwencjonalne) — co wydaje mi si¢ szczegdlnie istotne w kontekscie stosowanych
metod numerycznych (ktére ograniczone s3 jedynie do konwencjonalnych
nadprzewodnikéw, opisanych formalizmem réwnan Eliashberga).

W sekeji 1113 przedstawiono gtéwne wyniki teorii Bardeena-Coopera-Schrieffera
(BCS). Réwnanie 111.8 prezentuje Hamiltonian mikroskopowym, natomiast réwnanie I11.9
~funkcje nadprzewodzacej przerwy energetycznej” (ij. réwnanie na szczeling
nadprzewodzacg). Niestety brakuje mi tutaj odpowiedniego odpisuj, jak z réwnania 111.8
przejs¢ do 111.9, cho¢ autor stwierdza ,,Nastepstwem analizy tego Hamiltonianu (II1.8) jest
funkcja nadprzewodzacej przerwy energetycznej (111.9)”. Lepszy opis tej czesci stanowitby
lepsze wyjasnienie dla kolejnych zaleznosci, (np. réwnanie 111.19) ktére stanowi chyba
najwazniejszy wynik teorii BCS.

W sekeji 1I1.3 autor prezentuje teori¢ Migdala-Eliashbera. Sekcja koficzy uwaga
»W formalizmie réwnafi Eliashberga relacje dyspersji sa dane arbitralnie*  przy czym
przypis wyjasnia, ze ,,formalizm jest opary o najprostszy model Debye’a ciata statego, lecz
istnieje mozliwo$¢ wykorzystania innego, bardziej adekwatnego dla konkretnego
problemu”. Wydaje mi sig, ze konieczny bylby tutaj rozszerzony opis jakie to bardziej
adekwatne modele moga by¢ zastosowane — prosz¢ o komentarz w trakcie publicznej

obrony.

Rozdzial czwarty. W rozdziale doktorant przedstawia opis ,,schemat” obranej
metody badawczej. W przeciwienstwie do poprzednich rozdziatoéw nie jest poprzedzony
wstepem. Sekcja IV.1 opisuje wybrane strukture dwuwymiarowe, oraz ich podstawowe
whasnosci. W sekcji IV.2, po raz drugi pojawia sie ,teoria funkcjonatu gestosci”, jednak
tym razem w kontekscie praktycznego zastosowania. Czg$¢ opisdw, w mojej opinii,
powinna by¢ zamieszczona w rozdziale poprzednim (dot. DFT) — np. opis
pseudopotencjatlow. Mam watpliwosci czy pojecia ,,struktura elektronowo-fononowa” jest
wiasciwe w kontekscie oddziatywania elektron-fonon — moze sugerowaé, ze chodzi
(jedynie) o relacje dyspersyjne elektrondéw i fonondw. W kontekscie obliczen
»fononowych” mowg jedynie o perturbacyjnej teorii funkcjonatu gestosci (DFPT) — brak
komentarza dot. innych istnigjgcych metod. Prosze o taki oméwienie w trakcie obrony.
Rysunek IV.3 prezentuje schemat blokowy ,0bliczen” — nie jestem pewny czemu
obliczenia DFPT miatyby by¢ wykonane ,,po” kroku obliczefi nie-samozgodnych (NSCF).
Proszg o wyjasnienie w trakcie obrony. Sekcja IV.3 opisuje (ponownie) formalizm réwnan
Eliashberga — chyba czg$¢ tresci powinna by¢ w poprzednim rozdziale dot. adekwatnej
metody. Brakuje mi tu jasnej informacji, ktore parametry (i jak) uzyskane z obliczert DFT

sa wykorzystywane w tych rachunkach.
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Rozdzial pigty i szésty. W moim odczuciu rozdziaty te stanowig gtdéwna czes¢
rozprawy — prezentujg bowiem wyniki uzyskane przez doktoranta (dla wybranych
zwigzkéw CeXCs, XCs i XCs, oraz PsCaPs). Wydaje mi si¢, ze w rozdziale pigtym sekcje
powinny by¢ zamienione miejscami, tak aby przej$¢ z uktadow ,,prostych” do bardziej
ztozonych. Mozna rowniez oczekiwaé, ze sekcja dot. C¢XCs bedzie bardziej powigzana z
rozdziatem kolejnym dot. PsCaPs, niz sekcja dot. XCs 1 XCs.

Przez domieszke rozumiatbym tu uktad Ce Y, natomiast w czgsci tej mamy raczej
do czynienia grafenem dekorowanym przez atom Y (w rozprawie atom X na rys. V.12) —
mowa wiec 0 nowym ukladzie a nie domieszkowaniu starego (podobny problem wystepuje
rowniez w kolejnych rozdziatach — dla przykltadu tytut sekcji VL.1: warstwa fosforenu
domieszkowana wapniem). W trakcie obrony prosz¢ o omodwienie/wyjasnienie lub
argumentacje uzytego nazewnictwa.

Rysunek V.3 poréwnuje gestosci stanow (DOS) dla réznych ukladéow — czystego
i ,,domieszkowanego”. Wydaje mi sig¢, Zze taka prezentacja DOSOw (gdzie wsp6lnym
»elementem” jest poziom Fermiego) jest bledna. Wzbogacenie czystego uktadu
(np. podwdjna warstwa grafenu) o nowy element (w tym przypadku atom pomiedzy
warstwami — co jest rownoznaczne ze zwigkszeniem liczby elektrondw w ukladzie)
powoduje przesunigcie poziomu Fermiego do ,,wyzszych wartosci” energii (podobnie jak
zmniejszenie liczby elektronow powodowaloby przesuniecie do ,,nizszych wartosci”
energii). Oznacza to, ze ,.elementem wspdlnym” prezentowanych DOSOw nie powinien
by¢ poziom Fermiego, a najgl¢biej potozone stany energetyczne. Dodatkowa (i konieczna)
informacja w tym przypadku byfaby zwiazana z ,prawidiowym” potozeniem poziomu
Fermiego dla obu przypadkéw. Widacé to, gdy poréwnamy czerwone i niebieskie linie na
kazdym panelu — gléwny charakter DOSéw jest identyczny — krzywe (czerwona
i niebieska) praktycznie by si¢ pokrywaly, a roznica pomigdzy nimi dawata by dodatkowe
informacje nt. wptywu dodatkowego elementu (tj. atomu pomiedzy warstwami) na DOS
elektronowy. Jesli to mozliwe prosze o takie oméwienie (i nowa wersje rys. V.3) podczas
obrony. Identyczng analize mozna by przeprowadzi¢ dla elektronowej struktury pasmowe;j,
gdzie dodatkowe pasma byla by glownie zwiazane z nowym atomem (podobnie jak
analizujemy struktury pasmowe dla ukfadéw ziem rzadkich, w przypadku uwzglednienia
lub nie stanéw f w obliczeniach). Niestety takiego pordwnania nie przedstawiono
w rozprawie, co mogloby by¢ dosyé ciekawe. Dla przykiadu na rys. V.3 widzimy
rozszczepienie piku w DOS (czerwona linia ok. 1.5 eV > niebieska linia ok. 0 eV).
Podobnie, otwarte jest pytanie o relacje dyspersyjne fononow dla badanych ukladow
— o ile prezentowany jest DOS fononowy (rys. V.4), to krzywe dyspersji zostaly pominiete,

choé¢ moglyby stanowié¢ cenne uzupeknienie.
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Co ciekawe poréwnanie wspomnianych struktur elektronowych jest przedstawione
dla uktadéw XCs i XCs (Fig. V.13). Jednak powyzsza uwaga dot. poziomu Fermiego jest
ciagle aktualna. Dla obu krzywych prezentowanych na fig. V.13 (zielona i czarna)
doszukiwa¢ si¢ mozna cech charakterystycznych dla sieci plastra miodu, tj. stozka Diraca
w punkeie K — rzeczywiscie wystepuje on, jednak dla réznych energii (ok -6 eV dla XCs
i -2 eV dla XCs). Jednak inne odniesieni wzgledem poziomu ,,0” energii (poziomu
Fermiego) utrudnia poréwnanie obu struktur pasmowych.

Rysunek V.15 poréwnuje relacje dyspersji dla XCs i XCs — o ile poréwnanie
DOSow fononowych (prawa czg$¢ paneli) moze by¢ jakos uzasadniona (np. malg zmiana
czgstotliwosei  realizowanych przez wigksza cze$¢ uktadu — tj. atomy wegla),
to poréwnanie obu struktur pasmowych nie ma sensu. Jest to zwigzane z rézna ilogé
atomow w ,komorce prymitywnej” (i rézna iloscia realizowanych gatezi w strukturze
pasmowej) — jest to niestety sytuacja catkowicie odmienna do poréwnywania
elektronowych struktur pasmowych, gdzie takie pordwnanie jest uzasadnione.

Rysunek V.16 prezentuje krzywe funkcji spektralnej oraz state sprzezenia
elektron-fonon. Brak mi wyjasnienia, dlaczego funkcja spektralna jest ,nieciagla”
i realizowana przez zesp6t oddzielonych pikéw — czy jest to wynik zastosowanej metody,
czy ma to gtebsze uzasadnienie

Rozdzial VI prezentuje wyniki dla ukfadu bardziej skomplikowanego PsCaPs —
stopient komplikacji wzrasta wzgledem wczesniejszego uktadu C¢XCs, co jest zwiazane
z brakiem plaskich ptaszczyzn realizowanych przez fosforu.

Rysunek VI.4 w przeciwiefistwie do poprzedniej sytuacji nie prezentuje
poréwnania uktadu czystego i ,,domieszkowanego”. Mogloby to umozliwié opis wplywu
atomow wapnia na uktad. Parcjalny DOS atoméw wapnia jest nieporéwnywanie mniejszy
niz atoméw fosforu — utrudnia to czytanie wykreséw DOSu na tym rysunku (wartosci
parcjalnego DOS dla wapnia mogly by¢ zwigkszone 5 lub 10 razy, dla polepszenia
czytelnosci). Podobny problem mozemy znalezé na wykresie DOSu fononowego na
rys. VL.5.

Rozdzial 6smy — prezentuje podsumowanie wynikdéw badafi prezentowanych

w rozprawie. Autor stwierdza. ze cel pracy zostal osiagnigty. a ja z tym wnioskiem sie

zgadzam,.

Uwagi koficowe. W rozprawie pojawia si¢ stwierdzenie ,promien atomu”
(np. w rozdziale 6smym) — czy takie pojecie jest uzasadnione? Zastosowana numeracja
réownaf i rysunkéw (zawierajaca réwniez numer rozdziatu), moze by¢ mylaca — bez
podania doktadnej informacji, moze by¢ problem z identyfikacja ,,0biektu”, np. IV.3 —
moze by¢ réwnaniem, rysunkiem, lub sekcja (co ciekawe wszystkie te ,,obiekty” znajduja

si¢ na tej samej stronie, s. 49).
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Podsumowujac, w przedlozonej rozprawie pan mgr. inz. Kamila Skoczylasa
przedstawil oryginalne rozwigzanie problemu naukowego, udokumentowane
artykulami naukowymi. Rozprawa spelnia zatem ustawowe kryteria stawiane
rozprawom doktorskim, w dziedzinie nauk Scistych i przyrodniczych w dyscyplinie
nauk fizycznych. W zwiazku z powyzszym, wnosz¢ o dopuszczenie pan mgr. inz.
Kamila Skoczylasa do publicznej obrony.

Zawarte w recenzji uwagi dotycza glownie formy prezentacji uzyskanych
wynikow, jak si¢ kwestii edycyjnych. Przedlozong rozprawe uznaje za kompletng — autor
wykazal sie doskonala znajomoscia zastosowanych technik obliczeniowych, a gltéwne
wyniki uzyskane przez doktoranta uznaj¢ za wartosciowe. W zwiazku z powyzszym

wnosze 0 wyroznienie pracy doktorskiej pana mgr. inz. Kamila Skoczylasa.
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