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Przedstawiono mi do oceny rozprawa zawiera szereg oryginalnych wyni-

kdw otrzymanych we wspétpracy z zespotem Radostawa Szczesniaka. Omowie i

Prof. dr hab. Jézef Spatek
wyniki wchodzgce w sktad rozprawy rozdziatami, a w oddzielnych miejscach za-

e-mail;
znacze pytania, ktére nasunety mi sie przy czytaniu tej rozprawy.
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W rozdziale 1 doktorantka najpierw wymienia krétko interesujgce uktady tel.: 12 664-46-85
nadprzewodzace pod duzym ciénieniem hydrostatycznym, a nastepnie charak-

teryzuje te, dla ktérych waine jest sprzezenie spin-orbita.

W rozdziale 2 omdwiony jest standardowy (nieklasyczny) formalizm
Eliashberga okreslajacy przede wszystkim wielkoéé przerwy nadprzewodzacej
i jej temperaturowg zaleznos¢. Nie podano szczegbtéw wyprowadzenia réwnari
Eliashberga, tutaj w stosunkowo prostym przypadku. Zamiast tego zastoso-
wano te metode do opisu nadprzewodnictwa dla selenu i telluru pod znacznym
ciSnieniem. Wykreslono zalezno$é maksymalnej przerwy od temperatury (rys.
2.2) oraz czynnika renormalizacji funkcji falowej (rys 2.3). Mam tutaj proste py-

tania:

1. Na ile zalezno$¢ A(T) rézni sie od tej z odpowiedniej wersji przyblizenia
BCS? Zeby na to pytanie odpowiedzie¢ lepiej, czy niewskazane byloby wy-
kresii¢ w tych dwdch przypadkach zredukowanej funkgji A(T)/A(0) od
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2. Jakie byty zatozone relacje dyspersji dla elektrondw i ksztatt funkcji sprze-
zenia elektron-fonon? To udoktadnienie nie byto jednak konieczne, skoro

rozdziat zawiera dwie publikacje z udziatem doktorantki.

W drugiej czesci rozdziatu 2 doktorantka analizuje model wielopasmowy
i stosuje go do uktadu CaCs. Model ten wydaje sie by¢ rozszerzajagcym pier-
wotne podejécie Carlandry i Mauriego (PRL 95 237002 (2005)). Nie bardzo tutaj
rozumiem réznice z tym oryginalnym podejsciem z 2005 r., gdyz tamto zawie-
rato takze podejécie wielopasmowe w ramach DFT, a uzywana tam formufa
McMillana na temperature krytyczng prowadzi do podobnych wnioskéw co po-
dejscie Eliashberga. Prosze o poréwnanie tego podejscia z tym w rozprawie,
a w szczegdlnosci o uwypuklenie réznic i ich poréwnanie z danymi eksperymen-

talnymi.

O ile wyniki uzyskane w rozdziale 2 mozna uzna¢ za stanowigce test metody
podejécia w rozprawie, to rozdziat 3 to pierwszy z dwoch rozdziatéw bedacych
zasadniczg czescig rozprawy. Dotyczy on analizy stanu nadprzewodzacego
w uktadach bogatych w wodér przy wysokich cisnieniach. Jest to tematyka bar-
dzo aktualna i przetomowa, pomimo powaznych watpliwosci czy opublikowane
wyniki dotyczace wystepowania tego stanu w uktadach CSH w temperaturze
przypokojowej (-17°C). Zesp6t Pana Prof. Radostawa Szczesniaka, promotora tej
rozprawy, ma wieloletnie doswiadczenie w tej tematyce (patrz np. rozprawy
A. Durajskiego oraz M. Jarosika). O ile wczesniejsze prace zespotu dotyczyly
zwigzkéw z wapniem i lantanem niniejsza rozprawa koncentruje sie na wodor-
kach toru oraz ponownie lantanu. Na poczatku tego rozdziatu autorka rozprawy
zajmuje sie wyznaczeniem stabilnych termodynamicznie struktur ThHx korzy-
stajgc z pakietu kodéw obliczeniowych USPEX + QUANTUM ESPRESSO. Ciekawe
jest to, ze w zwigzkach ThyH, czestosci fononéw, pochodzacych giéwnie od
drgan Th, sa dobrze odseparowane energetycznie od uktadu wodoru; wynika to

z duzej réznicy mas tych atoméw.

Z przeprowadzonej analizy stanéw elektronowych wynika, ze np. dla ThHio

poziomy Fermiego przecinajg do$é¢ proste pasma typu elektronowego (3,



w punktach I' i L) oraz pasma dziurowe (4, w punktach X oraz I'). Rodzi sie za-
tem proste pytanie: czy nie datoby sie dobrze opisa¢ nadprzewodnictwa w pro-
stym modelu dwupasmowym elektronowo-dziurowym z prostymi relacjami
dyspersji kwadratowa i liniowa, scentrowanymi w punkcie I'? Pytam o to, po-
niewaz w nadprzewodnictwie odgrywaja role elektrony w poblizu energii Fer-
miego (T. < 20 meV), a najwiekszy wktad w gestosci stanéw dajg te gatezie
wokoét punktu I'. Czy tak jest? Oczywiscie autorka nie wyszczegdlnia wktadéw
do catkowitej gestosci standw pochodzacych od poszczegdlnych pasm, ale
uproszczenie modelu do dwupasmowego z prostymi relacjami dyspersji i odpo-
wiednig parametryzacjg tych pasm (m”, €;) moze pozwolitoby na lepsze spoj-
rzenie analityczne dotyczace tych wynikéw. Czy to mozliwe? Te uwagi rodz3 sie
takze z tego powodu, ze na koricu autorka i tak dobiera w sposéb dosé dowolny
wartosci i, zeby otrzymacd poprawng wartos$é temperatury krytycznej. W jakim
stopniu wyniki s3 okreslone przez u*? Jaka warto$¢ tej temperatury otrzyma-
toby si¢ z formuty BCS? Czy ta ostatnia byta wyznaczona dla poréwnania? Oczy-
wiscie, to ostatnie pytanie nie dotyczy uktadow z wysokim T, tj. ThH7 oraz
ThHio. W koricu, Th nominalnie nie zawiera elektronéw 5f i w zwigzku z tym

metoda obliczer DFT wydaje sie by¢ realistyczna.

Uwagi techniczne: rozumiem, ze ostatnia kolumna w tabeli 3.2 to dane ekspe-
rymentaine (odpowiednia wielko$¢ jest niezdefiniowana w tekscie). Takze, po-
dane wielkosci w tabeli 3.3 nie sa zdefiniowane, np. wielko$¢ AF jest energia
swobodng, czy jest to entalpia, jak powinno by¢ dla uktadéw pod cisnieniem?
W koricu, skok ciepta wtasciwego w punkcie T, wydaje mi sig niefizycznie duzy;
dlaczego nie przedstawiono go w jednostkach bezwymiarowych, jak to jest w
zwyczaju, zeby na przyktad zobaczy¢, jak duze jest odstepstwo od teorii BCS?

Zauwazytem takze brak jednostek na osiach rzednych na rys. 3.11 oraz 3.12.

Druga czg$¢ rozdziatu 3 (sekcja 3.2) dotyczy analizy zwigzkéw LasHy, czyli
intensywnie badanych uktadéw z temperaturg krytyczng przekraczajaca bariere
200 K, a wiec wigkszg niz te, ktére obserwuje sie nadprzewodzacych miedzia-
nach. Tutaj autorka w jakim$ stopniu postepuje metodologicznie za pracami H.

Liu et al., (PNAS 114, 6992 (2017)) oraz F. Peng et al., (PRL 119, 107001 (2017)).



Z niezrozumiatych dla mnie powoddw jest stosunkowo mato odniesien do wcze-
$niejszych prac zespotu rodzimego w zasadniczych miejscach dyskusji rozprawy.
Nie bede nas nie beda nas szanowali, jesli sie sami nie bedziemy wzajemnie

szanowali. Rozumiem, ze nie jest to celowe.

Wracajgc do meritum rozprawy, rozdziat 3.2 zawiera oryginalne wyniki do-
tyczgce stabilnosci struktury krystalicznej pod ci$nieniem, nieco inne od tych
otrzymanych w cytowanej pracy H. Liu et al. Dlaczego tak jest, skoro wyglada
na to, ze metodologia obu prac jest podobna? Bardzo interesujgce natomiast
sg wyniki zaprezentowane na rys. 3.16 podsumowujgce wyniki dla termodyna-
micznego pola krytycznego. Oprocz tego, pozostata czeéé tego rozdziatu za-

wiera bardzo solidng analize wtasnosci strukturalnych LaH1o oraz LaHss.

W ostatnim rozdziale merytorycznym (4) autorka zajeta sie wptywem od-
dziatlywania spin-orbita dla sieci (nie na sieci!) kwadratowej i tréjkatnej na wia-
snosci nadprzewodzace. Taki wybér sieci byt podyktowany mozliwoécia opisu
zwigzkdéw MgB; oraz LiCs. Rozumiem, Ze rozdziat 4 zawiera drugg, niezalezng
czesé wynikéw doktorantki. W pierwszej czesci tego rozdziatu autorka zajeta sie
relacjg dyspersji oraz elektronowe;j statej sprzezenia elektron-sie¢ poprzez wy-
znaczenie funkcji spektralnej a?F(w). Wyniki otrzymane s3 przy zafozeniu
standardowego sprzezenia elektron-fonon, uzupetnionego przez antysyme-
tryczne sprzezenie typu Rashby. Nalezy zaznaczyé, ze formalizm Eliashberga jest
otrzymany w czesci analizy tego przypadku jako wynik analityczny (por. tabela

4.1).

W drugiej czesci tego rozdziatu przeprowadzona jest analiza petnego row-
nania Eliashberga dla skoriczonej szerokosci pasma i z uwzglednieniem w spo-
s6b samouzgodniony potencjatu chemicznego dla zadanej liczby czgstek w ukta-
dzie. W analizie rozwiazan brakuje mi dyskusji wptywu sprzezenia spin-orbita
na fakt mieszania sie stanéw spinowych. W efekcie, powinno to prowadzi¢ do,
byé moze matego, ale niezerowego wktadu amplitudy parowania trypletowego
do parowania singlowego. Czy tak jest w rzeczywistosci? W ostatnim podroz-

dziale 4.5 autorka formutuje ogdélny formalizm réwnan Eliashberga w tym przy-



padku przechodzac do formalizmu czterowymiarowego jako uogélnienia sfor-
mufowania Nambu-Bogoliubova. Ze wzgledu na mozliwo$¢ domieszki parowa-
nia trypletowego by¢ moze trzeba nawet przej$¢ do formalizmu 8 x 8, ale nale-
zatoby to zbadac. Piszacy te stowa sformutowat (patrz PRB 63 104513 (2001))
4-wymiarowy formalizm Nambu parowania trypletowego, stad bytoby moze
ciekawym pofaczy¢ te dwa formalizmy. Na samym koficu wyszczegélnione sg
poszczeg6ine elementy macierzowe sprzezenia elektron-sie¢, a whasciwie zalez-
nos¢ pomigdzy réznymi jego elementami. Wyniki te sg interesujace, ale wyma-
gaja dopracowania numerycznego oraz dyskusji od strony fizycznej. Z pewno-

$cig jest to dobry punkt do startu na przysztosé.

Podsumowujac, niniejsza rozprawa zawiera wyniki oryginalne, ktére mogg
by¢ podstawg do nadania stopnia naukowego doktora nauk fizycznych.
W szczegdlnosci przedyskutowano teoretycznie wiasnoéci strukturalne i elek-
tronowe nadprzewodnikéw niekonwencjonalnych, a otrzymane wyniki zasto-
sowano do zwigzkéw CaCs oraz ThHy LaHy. Po drugie, sformutowano teorie nad-
przewodnictwa w ujeciu Eliashberga z uwzglednieniem oddziatywania spin-or-
bita w przypadku dwuwymiarowym dla sieci kwadratowej i tréjkatnej. Obli-
czono konkretne wielkosci termodynamiczne w funkcji cisnienia i temperatury,
a analiza szczegdtowa jest w miare kompletna w przypadku bez pola magne-
tycznego. Dodatkowo, uwzgledniono wielopasmowg strukture tych materia-

tow.

Niniejsza rozprawa doktorska Pani mgr inz. Anny Wrony spetnia wymogi
formalne i merytoryczne zawarte w odpowiedniej ustawie o stopniach i tytule
naukowym. W zwigzku z tym stawiam wniosek o przyjecie tej rozprawy doktor-
skiej do dalszych etapéw procedury, wtgcznie z nadaniem Pani mgr inz. Annie

Wronie stopnia naukowego doktora nauk fizycznych.

Joref /el

Jozef Spatek
Profesor zwyczajny nauk fizycznych
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