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Recenzja rozprawy doktorskiej pani mgr izabelli Wrony

Rozprawa doktorska pani mgr lzabeli Wrony pod tytutem ,Opis teoretyczny kondensatu
nadprzewodzacego o niestandardowych wtlasciwosciach termodynamicznych” powstata na
Uniwersytecie Humanistyczno-Przyrodniczym w  Czestochowie, na Wydziale Nauk Scistych,
Przyrodniczych i Technicznych. Promotorem pracy jest dr hab. Radostaw Szcze$niak i promotorem
pomocniczym dr inz. Ewa Drzazga-Szcze$niak. Rozprawa napisana jest w jezyku polskim, zawiera 108
stron podzielonych na cztery rozdzialy, wstep, podsumowanie i bibliografie. Tekst rozprawy opiera
sig na czterech opublikowanych pracach naukowych, w ktérych pani mgr Wrona jest wspotautorka.
Nie jest jednak pierwszym autorem w zadnej z tych prac. Pani Wrona ma tez spory dorobek poboczny
i udziat w wielu krajowych monografiach i konferencjach naukowych, co warte jest odnotowania.

We Wstgpie autorka przedstawia w sposéb ogdlny zagadnienia i motywacje stanowiace temat iej
rozprawy doktorskiej. Opisuje tez strukture swojej dysertacji.

W rozdziale pierwszym, zatytulowanym , Stan nadprzewodzacy w wybranych uktadach fizycznych”
pani Wrona omawia wysokocisnieniowe uktady nadprzewodzace, koncentrujac sie na tych z
dodatkiem wodoru i majacych wysokie temperatury przejécia. Nakresia role oddziatywanie elektron-
fonon w osigganiu tak wysokich temperatur i zarazem podkresla koniecznoé¢ odejécia od
sformufowania BCS stanu nadprzewodzacego, gdzie to oddzialywanie jest z zatozenia mate. Do
analizy tych ukfadéw autorka bedzie stosowa¢ przyblizenie Eliashberga, zwane przyblizeniem silnego
sprzezenia. Opisuje tez klasy ukladéw, w ktérych mamy do czynienia z silnym sprzezeniem spin-
orbita. W takich materiatach zastosowanie teorii Eliashberga nie jest bezposrednio mozliwe. Wymaga
ona modyfikacji, co bedzie stanowito temat dalszego rozdziatu pracy.

Do wstepu i rozdziatu pierwszego miatbym dwie drobne uwagi. Warto$¢ parametru sprzezenia
elektron-fonon rozdzielajaca silne od stabego sprzezenia i wynoszaca 0,3 jest szacunkowa i dlatego
naleatoby podawac nieréwnosci w tekécie w formie przyblizonej. Poza tym, odkrycie
nadprzewodnictwa w temperaturach pokojowych w 2020 roku, praca [42], budzi wiele kontrowersji i
jest obecnie silnie krytykowane. Przydataby sie jakas uwaga na ten temat w tekscie pracy.

Rozdziat drugi zatytutowany jest ,Formalizm Eliashberga” i w pierwszej czeéci autorka przedstawia
zastosowanie tego przyblizenia do przypadku izotropowego w selenie i tellurze. Formalizm réwnan



Eliashberga przedstawiony jest w czestosciach Matsubarowskich. Szkoda, ze prezentacja tej teorii jest
pobieina i skrétowa. Szkic wyprowadzenia tych réwnari bylby istotnym uzupetnieniem w pracy i
stanowitby wartos¢ edukacyjng dla czytelnikdw. Pokazywaloby to tez opanowanie analitycznego
warsztatu teoretycznego przez autorke. W szczegdlnosci, pojawiajq sie wielkosci jak pseudopotencjat
kulombowski czy czestosé odciecia, zupetnie ad hoc. Bez wczeéniejszej znajomosci literatury
przedmiotu tekst traci w tym momencie na przejrzystosci. Pojawia sie tez pytanie do jakiego stopnia
teoria Eliashberga jest teorig dajaca rzeczywiste przewidywania, skoro, jak sama autorka pisze,
wartos¢ pseudopotencjatu kulombowskiego dobiera sig dopasowujac wyniki do eksperymentu. Co w
takim razie z wynikami przewidujacymi wartosci temperatur krytycznych dla jeszcze nieodkrytych
doswiadczanie materiatéw? Na stornie 17 dowiadujemy sig o, na pozér arbitralnym wyborze statej
odciecia, réwnej dziesieciu czestosci Debye’a, i wartoéci pseudopotencjatu 0,1. Strone pézniej wyniki
autorki s3 poréwnywane z wynikami z pracy [103] gdzie pseudopotencjat wynosit 0,12, Szkoda, ze nie
pojawia sig tutaj jaka$ pogtebiona analiza tych rozbieznosci i skad fizycznie one pochodza. | czy
przyblizenie izotropowe, w tytule, oznacza model jednopasmowy?

Kolejnym pytaniem, nasuwajacym sie przy czytaniu tego rozdziatu jest sposéb wyznaczania
temperatury krytycznej. Uiyto w tym celu sktadowa z n=1 parametru porzadku Delta. Dlaczego
sktadowa n=1, a nie n=5, na przyktad? Rozumiem, ie jest to oszacowanie, gdyz znikanie
nadprzewodnictwa moina utozsamia¢ ze znikaniem przerwy energetycznej, a ta wiaie sie poprzez
przedituZenie analityczne z funkcjami danymi w réwnaniach 2.2 i 2.3 i definicjg A=¢/Z. | dalej, na str.
20 i 21 autorka wspomina o przedtuzeniu analitycznym, z ktérego korzysta na rys. 2.4, ale brakuje
tutaj minimalnego wyjasnienia metody. Chodzi o procedure Pade, jak rozumiem. | skad pochodzi I i
przytoczona wartos¢ 0,15meV? Wreszcie odstgpstwo parametru R na str. 22 od wartosci BCS jest
raczej niewielkie. Sq uktady z anizotropowym parametrem porzadku {zaleznym od k) gdzie ta wartosé
jest rzedu 6, a teoria BCS nadal dobrze opisuje ich wtasnosci. We wzorze na str. 22 koto referencji
[94] brakuje m,.

W dalszej czgsci opisane s wiasnosci termodynamiczne selenu i telluru, wyznaczono pole krytyczne i
ciepto wladciwe. Pokazano, ze state uniwersalne BCS s rdzne, ale znowu wydaje mi sie, e te rdinice
sg niewielkie, na poziomie 0,2.

Druga czg$¢ tego rozdziatu poswigcona jest prezentacji wynikéw dotyczacych interkalowanego
wapniem grafitu. Autorka uzasadnia koniecznosé uiycia podejécia Eliashberga dla modelu
zawierajgcego sze$¢ pasm, co ma stanowi¢ obecnie najdoktadniejszy sposéb opisu teoretycznego
tych materiatéw. Przedstawiona jest szczegétowo powierzchnia Fermiego w modelu 6 pasmowym i
poréwnana z modelem tréj pasmowym. Pokazano te: w jakich obszarach strefy BZ parowanie
elektron-fonon jest stabe i w jakich jest ono silne. Nastepnie, zostaty przedstawione wyniki
otrzymane dla fazy nadprzewodzacej. Dla réwnar Eliashberga przyjeto parametryzacje macierzy
sprzgzenia elektron-fonon i macierzy pseudopotencjatu z literatury. Wyznaczono wartosé
temperatury krytycznej 11,6k, a takze energie swobodng i pole krytyczne. Wyniki poréwnywano z
tymi, otrzymanymi w modelu tréjpasmowym. Wyniki sa rzetelne i jasno przedstawione. Brakuje mi
jednak szerszego poréwnania z wynikami eksperymentalnymi, praca [117]. Jest tei kilka
niedociagnigé¢ jezykowych. Np., co to znaczy powierzchnia ,Fermiego nie jest jednorodna”?
Jednorodno$¢ badz jej brak dotyczy przestrzennego zachowania sie wielkoéci fizycznej w funkgiji r.
Tutaj chodzi raczej o anizotropie powierzchni Fermiego w przestrzeni k. Inna uwaga dotyczy uiycia
stowa oddzialywanie. Mamy oddziatywania elektron-elektron, elektron-fonon, a w tym rozdziale



takie migdzy ptaszczyznami. Te ostatnie s3 opisywane jednoczastkowym hamiltonianem. Warto
bytoby o pewna precyzje sformutowar. Ostatnia uwaga zwiazana jest ze wzorem (2.19), ktéry
pojawia sig ad hoc, bez odniesienie do jakiej$ referencji, i dla czytelnika zupetnie nie musi by¢ jasne
dlaczego wiasnie tak nalezy zdefiniowa¢ jadro parujace. Oczywiscie jest to konsekwencja samego
wyprowadzenia rownan Eliashberga, ktérego w pracy nie ma.

Rozdziat trzeci, zatytutowany ,Wysokociénieniowy stan nadprzewodzacy w zwigzkach bogatych w
wodér” przedstawia autorskie wyniki dotyczace dwéch rodzin materiatéw toru i lantanu
wzbogaconych wodorem. W pierwszej czesci autorka koncentruje sie na zwigzku ThH, i przedstawia
analize stabilnosci tego materiatu w zaleznosci od stechiometrii oraz zewnetrznego ci$nienia.
Korzystajac z dostgpnych programéw obliczeniowych, autorka znalazta 8 zwigzkéw, hieznanych
wezesnie i wykazujacych stabilno$é w wysokich cignieniach. Trzy z nich to pétprzewodniki, a pigé to
metale. W pracy przedstawiono charakterystyke odkrytych struktur, zakres ich stabilnoéci, struktury
pasmowe i funkcje spektralne dla fononéw, oraz przestrzenne rozmieszczenie atoméw w komérece
elementarnej, dla wybranych stabilnych zwigzkéw. Szczegétowe tabele i diagramy podsumowujg
zebrane wyniki obliczeri numerycznych.

Nastgpnie, dla metalicznych uktadéw wyznaczono, w ramach teorii Eliashberga, jak rozumiem w
przyblizeniu jednopasmowym, podstawowe charakterystyki stanu nadprzewodzgcego i sprzezenia
elektron-fonon. Okazuje sig, ze najwyisza, przewidywana temperature krytyczng ma ThHy i jemu
poswigcona jest dalsza czes¢ tego podrozdziatu. Wyznaczona temperatura krytyczna miesci sie w
przedziale 220-241K. Obliczono zachowanie sie parametru porzadku w funkcji temperatury.
Zalezno$¢ numeryczna zostata dopasowana do analitycznego wyraienia z wyktadnikiem k=3,33.
Zastanawia mnie jaki jest wiec wyktadnik krytyczny beta w punkcie T.? Wyznaczono. tez zachowanie
si¢ czynnika renormalizuacego mase efektywna Z. Pokazano te: ksztalty fononowych funkcji
spektralnych, odgrywajacych istotne znaczenie w interpretacji czestosciowej zaleznosci parametru
porzadku i czynnika renormalizujgcego. Na koniec autorka przedstawia wyniki dla wtasnosci
termodynamicznych ukfadu zbierajac wszystko w formie tabeli. Wyniki w tym podrozdziale uwazam
za ciekawe, rzetelne i poglebiajace nasza teoretyczng wiedze o tej grupie materiatéw. Z uwag jakie mi
sig nasuwajg w czasie lektury wymienit bym nastepujace. Warto bytoby wyjasni¢ czytelnikowi na
czym polega algorytm ewolucyjny i przydatoby sig kilka zdan wiecej o uzytych pakietach. Analytical
continuation powinno sig ttumaczy¢ w jezyku polskim na przedtuzenie analityczne. W tekécie na str.
43 powinno by¢, ze wyniki przestawiaja energie swobodng na gestosé stanéw. Inaczej uzyte jednostki
$3 niepoprawne.

Druga czes¢ tego rozdziatu poswigcona jest analogicznej analizie zwigzkéw lantanowo wodorowych
pod wysokimi ci$nieniami, 50-3—GPa. Zbadano stabilnos¢ réinych zwigzkéw znajdujac stabilnoéé dla
LaHyo w dwoch réinych strukturach krystalicznych. Rdznig sig one statymi sprzezenia elektron-fonon
i temperaturami krytycznymi przejécia w stan nadprzewodzacy. Wyznaczono, ie temperatura
przejscia dla tego zwigzku, w jednej ze stabilnych struktur, jest wyjatkowo wysoka 271K. Odkryto tez,
ze materiat LaH;s moze stanowi¢ dobra kandydaturg na nadprzewodnik w wysokich temperaturach
pod cisnieniem 156K.

Rozdziat czwarty poswigcony jest badaniu niskowymiarowych uktadéw nadprzewodzacych, w ktérych
oddziatywanie spin-orbita jest wazne. Autorka zauwatza, ze dotychczasowe analizy teoretyczne tego
tematu sa niepetne. W pierwszej czesci pojawia sie uzasadnienie koniecznosci podjecia tematu roli



sprzezenia spin-orbta na nadprzewodnictwo w zakresie silnego sprzezenia. Sformutowanie spéjnej
teorii uwzgledniajgcej oddziatywania elektron-fonon, elektron-elektron i sprzezenie spin-orbita jest
wazinym wyzwaniem. W tej czedci pojawia sie jako ilustracja relacja dyspersji na rys. 4.1, ale z tekstu
nie wynika o jaki doktadnie model chodzi. Przydatoby sie tez choé¢ kilku zdaniowe wyjasnienie
dlaczego symetria inwersji jest istotna dla tego problemu.

W podrozdziale 4.2 w telegraficznym skrécie przedstawiono dwuwymiarowe modele analizowane w
tej pracy, gdzie wilaczono sprzeienie spin-orbita. Wymienione wzory pojawiajg sie bez préby
jakiegokolwiek uzasadnienia. Na przyktad, oczekiwatbym wyjasnienia postaci funkcji spreienia
elektron-fonon dla sieci kwadratowej i tréjkatnej czy oddzialywania Rashby spin-orbita i dlaczego
wiasnie tylko takie oddziatywanie jest uwzgledniane tutaj. W kolejnym podrozdziale autorka opisuje
réwnania Eliashberga i analityczne podejécie do problemu z obecnoscia sprzeienia spin-orbita. Przed
wzorem 4.7 rozumiem, Ze chodzi o hamiltonian ukfadu, a nie operator statystyczny? Brakuje mi tutaj
szkicu wyprowadzenia uzywanych wzoréw, czytelnik musi przyjaé je na wiare. Obliczenia numeryczne
przedstawiajg relacje dyspersji dla elektronéw i dla fonondw, a takie gestosci stanéw i funkcje
Eliashberga dla sieci kwadratowej i tréjkatnej. Okazuje sie, e oddziatywanie spin-orbita moze
wzmacniaé gestos¢ standw na poziomie Fermiego czy funkcje Eliashberga, w efekcie dajac wyisze
temperatury nadprzewodzace, ale zachowanie to jest niemonotoniczne. Silne sprzezenie spin-orbita
bedzie prowadzito do odwrotnego efektu. Nie mogtem sie doczytaé jaka jest wartosé catki przeskoku
t" w omawianych przyktadach. W kolejnych podrozdziatach wykorzystano przyblizone podejécia
analityczne do opisania stanu nadprzewodzacego w obecno$ci oddziatywania spin-orbita.
Wyznaczono dla sieci kwadratowej i trojkatnej podstawowe charakterystyki nadprzewodzace. W
funkcji sprzezenia spin-orbita temperatura krytyczna zachowuje sie niemonotonicznie,
odzwierciedlajac zachowania gestosci stanéw i funkcji Eliashberga. Dalej przedstawiono parametr
porzadku i statg renormalizacji w zaleznosci od sprzezenia spin-orbita. Nie wyjasniono dlaczego ilosé¢
uzytych czestosci Matsubarowskich sie zmienia i czy to ma wptyw na koricowe wyniki. Dla porzadku
powinna pojawi¢ sie uwaga o tw. Hohenberga-Mermina-Wagnera w kontekécie istnienia
nadprzewodnictwa w ukfadach dwuwymiarowych oraz, ze teoria Eliashberga jest nadal teorig
$redniego pola.

Ostatnig czg$¢ tego rozdziatu stanowi analityczne wyprowadzenie petnych réwnan Eliashberga w
obecnosci sprzezenia spin-orbita. Autorka wprowadzita 16 komponentowa funkcje Greena,
zapewniajgcg, Ze otrzymany uktad réwnan bedzie zamkniety. Autorka osiggneta to poprzez
wprowadzenie uogoélnionego spinora Nambu, zawierajgcego cztery sktadowe. Poza wyrazami
anomalnymi w kanale singletowym mamy tez anomalne elementy w kanale trypletowym. Czy moina
wnioskowaé, ze oddzialywanie spin-orbita indukuje parowanie trypletowe? Otrzymane réwnania
stanowig punkt wyjscia do dalszej analizy tego problemu i wymagajg numerycznego rozwigzania.
Temat ten jednak nie stanowi juz cze$¢ tego doktoratu. Samo wyprowadzenie réwnan wydaje mi sie
by¢ waznym wynikiem prezentowanym w tej pracy.

Ostatni rozdziat zawiera podsumowanie najwazniejszych wynikéw prezentowanych w tej pracy
doktorskiej. Po nim nastepuje obszerny spis literatury, 155 pozycji oraz spis rysunkéw w pracy.

Praca doktorska zaprezentowana przez paniag mgr Izabele Wrone robi dobre wrazenie. Autorka
przedstawita szereg ciekawych wynikéw, rozpoczynajac od najprostszych uktadéw i kofczac na
uktadach ztozonych i zawierajacych dodatkowe oddziatywania. Wyniki numeryczne wydajg sie



rzetelne i stanowity przedmiot czterech publikacji naukowych. Wyniki z ostatniego rozdziatu, jak
rozumiem, nie byly jeszcze publikowane, choé na pewno sa tego warte. Mankamentem tej
prezentacji jest duza skrétowos¢ w prezentacji podstaw teoretycznych, wyprowadzefi i uzasadnier
wykorzystanych wzoréw. Sama praca nie jest objetosciowo duza i szereg dodatkowych szczegétéw
nadatoby jej wigcej waloréw dydaktycznych oraz petniej zaprezentowatoby opanowanie warsztatu
badawczego autorki. Uwagi te naleizy traktowad odnosnie prezentacji, a nie meritum wynikéw
naukowych.

Podsumowujac, uwazam, ze wyniki przedstawione w tej rozprawie sa oryginalne i interesujgce i
spetniajg formalne i zwyczajowe kryteria aby ich autorka mogta otrzyma¢ tytut doktora nauk $cistych
w dyscyplinie nauki fizyczne. Dlatego wnosze o dopuszczenie pani mgr Izabeli Wrony do dalszych
etapow i publicznej obrony pracy doktorskiej.

‘eg '\'Su‘w-———

Krzysztof Byczuk








