Streszczenie pracy doktorskiej

Rozprawa doktorska dotyczy zagadnienia indukcji stanu nadprzewodzacego w meta-
licznym wodorze oraz innych wybranych ukladach zawlerajacych wodor (HaS, HsS,, HySs,
Lalyg, C-8-H). Dysertacja sklada sie z siedmiu rozdzialow.

Rozdzial pierwszy zawiera przeglad literatury przedmiotu. Gléwnie opiera sie na publi-
kacjach zawierajacych charakterystyke stanu nadprzewodzacego w wodorze i wybranych
zwigzkach bogatych w wodér.

Rozdzial drugi prezentuje kwantowy opis wlasciwosci fizyeznych molekuly wodoru.
Omowione rezultaty stanowia wstep do pelnego zrozumienia sposobu opisu wlasciwosci
nadprzewodzacych metalicznego wodoru.

W kolejnym rozdziale przeanalizowane zostaly wlasciwodcel stanu nadprzewodzacego
potencjalnie indukujacego sie w wodorze. Ze wzgledu na olbrzymiy zlozonos¢ matema-
tyczny zagadnienia, obliczenia ab initio przeprowadzone zostaly w ramach modelu dwéch
skompresowanych plaszezyzn wodorowych. Zostaly wziete pod uwage wszystkie istotne
fizycznie kanaly korelacji elektronowych (U oraz K). Uwzglednione zostaly réwniez nie-
klasyczne funkcje sprzezenia elektron-fonon (g oraz 9Kk ), powigzane bezpogrednio # na-
wezlowym i miedzywezlowym oddzialywaniem hubbardowskim.

Wiasciwosel termodynamiczne stann nadprzewodzacego okreglone zostaly w ramach
formalizmu Eliashberga. Na podstawie obliczeii ab initio wyznaczono postaé izotropowej
funkeji Eliashberga, a nastepnie parametry wejsciowe do wzoru Allena-Dynesa. W roz-
dziale tym wykazano, ze w badanym ukladzie moze sie indukowaé stan nadprzewodzacy:
w przyblizeniu harmonicznym o maksymalnej wartosci temperatury krytyveznej wynoszg-
cej okolo 200 K, w bardziej doktadnym podejsciu anharmonicznym 84 K (F = 3 Ry/aq).
Udowodniono, ze efektywna wartos¢ deparujaceyeh korelacji elektronowych w metalicznym
wodorze jest stosunkowo niska (uj; ~ pi; ~ 0,17) oraz bardzo stabo zalezy od sily F.
Na podstawie przeprowadzonych obliczen stwierdzono, ze poprawnie dobrana warto§é p*
Istotnie obniza warto$é temperatury krytyeznej w stosunku do uzvskanej dla p* = 0,1.
Warto przy tym zwrécié uwage, ze obliczone wartosci temperatury krytveznej dobrze ko-
relujg 2 wartosciami literaturowymi oraz « maksymalnymi temperaturami krytycznymi
zmierzonymi eksperymentalnie dla HsS oraz LaH,q.

Wyznaczone parametry termodynamiczne stanu nadprzewodzacego w wodorze pomimo
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wysokiego T przyjmuja wartosei, dla ktérych bezwymiarowe stosunki termodynamiczne
Ra, Re, Ry oraz Ry, tylko nieznacznie odbiegaja od wartosci przewidywanych przez
$redniopolowsy, teori¢ BCS.

Krytyczna analiza zagadnienia doprowadzita do wniosku, ze indukcja stanu nadprzewo-
dzgcego w metalicznym wodorze o wartosci Tp poréwnywalnej do temperatury pokojowej
nie jest mozliwa.

W rozdziale czwartym zaprezentowany zostal klasyczny elektronowo-fononowy forma-
lizm Eliashberga, opierajacy sie na analizie fazy nadprzewodzacej indukujacej sie w ukla-
dzie YBg. Uklad ten wybrany zostal jako przykiadowy jedynie w celu przedstawienia spo-
sobu przeprowadzania analizy. Stan nadprzewodzacy w zwigzku YBg charakteryzuje sie
stosunkowo niska wartoscia temperatury krytycznej. Mimo to, jego wlasnosci termodyna-
miczne wyraznie odbiegaja od przewidywan modelu BCS. Fakt ten wigze sie ze znacznymi
efekiami silno-sprzezeniowymi oraz efektami retardacyjnymi wystepujacymi w heksaborku
itru (kgTe/wiy ~ 0,1).

Przedstawiony klasvezny formalizm Eliashberga byt stosowany do opisu wysokotempe-
raturowych stanéw nadprzewodzacych w kolejnych rozdziatach rozprawy.

W rozdziale pigtym pracy doktorskiej wyznaczone zostaly wlasciwosci termodyna-
miczne fazy nadprzewodzacej uktadu H5S, w ramach klasycznego formalizmu Eliashberga.
Otrzymano bardzo wysokie wartoéci pseudopotencjatu kulombowskiego (i*). Nastepnie
rozwinigto klasyczna analize Eliashberga, biorac pod uwage poprawki wierzchotkowe do
oddzialywania elektron-fonon. Ponadto przeanalizowane zostaly parametry stanu nadprze-
wodzacego indukowanego w ukladzie HyS3 oraz HyS. Warto zauwazyé, ze oprocz wynikow
eksperymentalnych dla HyS na diagramie Ty — p istnieja rowniez punkty eksperymen-
talne odpowiadajace znacznie nizszym wartosciom T¢, ktore moga pochodzié od innego
zwiazku. Potencjalnymi kandydatami sg HyS oraz HsS, 1 HyS3. W ramach przeprowadzo-
nych obliczen wykazano, ze HaS jest odpowiedzialny za obserwowane eksperymentalnie
nadprzewodnictwo w ukladzie siarka-wodér dla prébek przygotowanych w niskiej tempe-
raturze.

Nastepny rozdzial zawiera szereg ciekawych rezultatow i spostrzezen. 7 uwagi na fakt,
ze w ukladzie o stechiometrii LaH;, potwierdzono doswiadczalnie indukeje stanu nadprze-
wodzacego o wartosciach temperatury krytyeznej bliskiej temperaturze pokojowej, w dy-
sertacji wyznaczono parametry termodynamiczne tego nadprzewodnika. Wykazano, ze stan
nadprzewodzacy charakteryzuje sie silnym sprzezeniem elektron-fonon oraz nie jest typu
BCS.

W rozdziale przedstawione zostaly réwniez kryteria, kiére w przvszlosci moga pomoéc
w znalezieniu materiatu o pozgdanych wysokotemperaturowych whasciwosciach nadprze-
wodzgeych. Przebadano wybrane zwiazki o budowie typu LasX;_sHy (LaXH) pod katem
dobrania ukladu o jeszcze wyisze] wartosci temperatury krytycznej. Udowodniono, iz od-
powiednie domieszkowanie ukladu moze prowadzi¢ do indukeji stanu nadprzewodzacego
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w temperaturze pokojowej (potencjalnymi kandydatami sa LaScH oraz LaYH).

Z uwagl na eksperymentalne potwierdzenie nadprzewodnictwa w temperaturze pokojo-
wej w ukladzie C-S-H, prace doktorska poszerzono o rozdzial siodmy. Rozdzial ten zawiera
analize mozliwych scenariuszy odpowiedzialnych za indukecje nadprzewodnictwa w ukla-
dzie C-S-H. Wykazano, ze stan nadprzewodzacy w C-S-H moze by¢ indukowany przez silne
oddziatywanie elektron-fonon, tak jak w przypadku nadprzewodnikéw LaH;q, H3S oraz
YHs. Wysoka warto$¢ wi,/kg = 7150 K, wyklucza realizacje scenariusza posredniego (lub
stabego) sprzezenia elektron-fonon w badanym nadprzewodniku. Formalizm Eliashberga
sugeruje nisky wartosé parametru Ginzburga-Landaua: [fc]C_S_H = 1,73. Podobnie jak dla
innych nadprzewodnikéw wysokotemperaturowych zawierajacvch wodor: [K}LaHm = 1,60,
[m]H3S = 1,53, [n]YHs = 1,34. W rozdziale przedstawiono wyniki, na podstawie ktorych
mozna stwierdzi¢, ze wnioski Hirscha i Marsiglio wynikajace z faktu przeprowadzenia ob-
liczen przy wykorzystaniu wzoréw stabego sprzezenia elektron-fonon 53 niewlasciwe.

Dysertacje koniczy podsumowanie wynikéw, spis literatury naukowej oraz spis rysun-
kow.
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