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Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr. Rajibula Islama pod tytutem

Topological phases of 3D superlattices and 2D materials: theoretical modeling

Rozprawe doktorskg pana mgr. Rajibula Islama stanowig trzy wieloautorskie arty-
kuty opublikowane w recenzowanych czasopismach naukowych. We wszystkich tych publi-
kacjach doktorant jest pierwszym autorem. Wszystkie prace majg charakter obliczeniowy
i poswiecone sg badaniu metodami ,z zasad pierwszych” réznych materiatéw 2- i 3- wy-
miarowych z punktu widzenia wystepujgcych w nich faz topologicznych.

Oswiadczenie o wktadzie wtasnym, przedstawione przez p. Islama, wraz ze spoj-
nymi z nim oswiadczeniami wspoéfautordow, pozwalajg jednoznacznie wydzieli¢ indywidu-
alny wktad doktoranta w opublikowane prace, a nawet wskazujg na jego wytaczny wktad
w realizacje zadan badawczych oraz znaczgcy udziat w formutowaniu celéw badawczych,
interpretacji wynikéw i redagowaniu tekstéw. Stwierdzam jednakze, ze przedstawione
oswiadczenia doktoranta i wspéfautorow o niemal wytgcznym wkfadzie p. R. Islama w po-
wstanie publikacji stojg w sprzecznosci do jawnie podanego w drugiej z przedstawionych
publikacji réwnego wktadu dwdch pierwszych autoréw. Dowodzi to popetnienia przez dok-
toranta co najmniej nieuczciwosci naukowej w jednej z tych deklaracji wktadu. Wobec tej
powaznej watpliwosci uwazam, ze publikacja w Phys. Rev. B 104, L201112 (2021) nie po-
winna zosta¢ uwzgledniona jako podstawa do nadania stopnia naukowego (mimo to oma-
wiam jg ponizej tak jak i pozostate dwie). Niemniej, rozprawa ograniczona do dwéch pozo-
statych publikacji nadal spetnia formalne wymogi art. 187 ust. 3 ustawy Prawo o szkolnic-
twie wyzszym i nauce, jesli rozumiec jg jako wyodrebniong czesé pracy zbiorowej, ktéra sta-
nowig te dwa pozostate opublikowane artykuty, w przypadku ktérych nie ma formalnych
podstaw do zakwestionowania wktadu doktoranta.

Przedstawione jako podstawa do nadania stopnia artykuty zostaty — zgodnie z god-
nym pochwaty zwyczajem — poprzedzone ogdlnym wstepem, w ktédrym doktorant najpierw
wprowadza w temat topologicznych faz materii (rozdziat 1), a nastepnie przedstawia w za-
rysie podstawy i metodologie stosowanych w jego pracy naukowej obliczert DFT (rozdziat
2). Wstep ten, a zwtaszcza jego pierwsza czesé, jest staby, a nawet wrecz niechlujny pod
wzgledem jezykowym, redakcyjnym i merytorycznym. Znalez¢ w nim mozna niezdefinio-
wane symbole (np. Teta pod wzorem (1.4)), nieprecyzyjne sformutowania (np. the Hamilto-
nian can be split into two sub-spaces albo mirror operator is invariant on a fixed plane),
btedy w formutach (np. indeks k zamiast R w rownaniu (2.30)), a takze catkowicie niejasne
stwierdzenia, jak np. The band inversion can be tuned with impurity of strain, it also influ-
ences the size of the nodal line which is a interesting platform to study correlated materials
and flat band physics. Nie rozumiem tez, jak formalizm oparty na Hamiltonianie z réwnania

(2.33) moze by¢ doktadniejszy od (2.32), skoro rdznig sie one tylko trywialng zmiang bazy.
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Doktorant nie stosuje interpunkcji po wzorach matematycznych, nie kontroluje wcie¢ tek-
stu po wzorach, nie dba o odstepy pomiedzy odnos$nikiem literaturowym a poprzedzajgcym
go tekstem. Od strony merytorycznej prezentacja nie tylko nie wnosi nic nowego w sto-
sunku do dostepnych prac przeglagdowych, ale nawet w wielu miejscach jest niezrozumiata
bez odniesienia sie do takich prac. Ta hermetycznos$¢ tekstu jest szczegdlnie dokuczliwa dla
kogos, kto — tak jak ja — dysponuje jedynie ogdlng wiedzg w prezentowanym przez dokto-
ranta obszarze badan. Zabrakto mi w szczegdlnosci nowszych aspektow aktualnego stanu
wiedzy i wyjasnienia technicznych terminéw, zaréwno bardzo prostych, jak struktury faz
1H, 1T, jak i bardziej ztozonych, np. 3D flat bands. Z artykutu Lau et al., Phys. Rev. X 11,
031017 (2021) udato mi sie z grubsza zrozumie¢, w jaki sposdb takie pasma pojawiajg sie
w topologicznych pdtmetalach z liniami weztowymi (nodal line semimetals) w obecnosci
naprezen, ale ze wstepu do rozprawy nie da sie tej informacji zdoby¢, choé zagadnie to jest
przedstawiane jako gtéwna motywacja pracy. Wydaje mi sie, ze wspomniany artykut jest
kluczowy dla zrozumienia celu i sensu duzej czesci pracy doktoranta i powinien wrecz zostac
przez niego zreferowany we wstepnej czesci rozprawy. Najbardziej zaskakujgcg niezreczno-
Scig redakcyjng jest nagtéwek rozdziatu 1.2, po ktérym brak jakiegokolwiek tekstu.
A szkoda, bo tu wtasnie doktorant mogtby sformutowaé ogdlny cel pracy, syntetycznie
przedstawi¢ swoje osiggniecia i podkresli¢ spdjnosc tematyczng przedstawionych artykutéw
(co do ktérej na szczescie w tym przypadku raczej nie ma watpliwosci). Jak sie wydaje, wstep
nie stanowi czesci rozprawy i formalnie zapewne nie podlega ocenie, trudno jednak nie sko-
mentowa¢, ze nieumiejetnos¢ zredagowania krétkiego tekstu wprowadzajgcego w tema-
tyke nie najlepiej Swiadczy o wymaganej ustawowo i oczekiwanej zwyczajowo ,,umiejetno-
Sci samodzielnego prowadzenia pracy naukowej” przez doktoranta. Co wiecej, oczywiste
niespdjnosci we wzorach budzg niepokéj co do rozumienia przez niego podstaw formali-
zmu, a wiec ,,0gdlnej wiedzy teoretycznej” (cytaty z ustawy). Dyskusja nad rozprawg prze-
prowadzona w ramach publicznej obrony powinna rozwiac te watpliwosci.

Przejde teraz do oméwienia trzech artykutdw naukowych stanowigcych zasadniczg
czes¢ rozprawy. Wobec oswiadczenia doktoranta i wspétautordw przyjmuje, ze przynajm-
niej w przypadku pracy pierwszej i trzeciej cato$¢ przedstawionych wynikéw, a takze w do-
minujacym stopniu sformutowanie problemu, interpretacje wynikdéw i redakcje tekstu, na-
lezy przypisa¢ doktorantowi.

W pierwszej sposrdd tych prac [R. Islamiin., Phys. Rev. Res. 4,023114 (2022)] autor
przeprowadza obliczeniowg charakteryzacje faz topologicznych w ukfadach supersieci
HgTe/CdTe i HgTe/HgSe o krotkim okresie, réwniez w obecnosci naprezen (epitaksjalnych
i zewnetrznie generowanych). Stosowang metodg obliczeniowg jest DFT (metody oparte na
funkcjonale gestosci) oraz wyprowadzone z nich modele ciasnego wigzania — jak rozumiem,
te ostatnie stosowane sg ze wzgleddw praktyczno-obliczeniowych. Jako gtéwna motywacja

badan podane jest poszukiwanie topologicznych faz pétmetalicznych z liniami weztowymi
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(nodal line semimetals, NLS), w ktérych wystgpi¢ mogg bezdyspersyjne pasma na po-
wierzchni Fermiego, co z kolei otwiera olbrzymig przestrzen na pojawienie sie réznych cie-
kawych faz w skorelowanych uktadach wielu czastek. Prezentowana praca podejmuje ten
ciekawy temat, zainicjowany wczesniejszym artykutem [Lau i in., Phys. Rev. X 11, 031017
(2021)] i, cho¢ koncepcyjnie nie wydaje sie wnosi¢ nic nowego do rozwoju teorii jako takiej,
to oferuje bardzo systematyczng i kompletng charakteryzacje faz topologicznych w bada-
nych uktadach. Podstawg tej analizy jest badanie struktury pasmowej, cho¢ zilustrowane sg
rowniez strumienie Berry’ego, ktdre wykazujg strukture topologiczng. Wsrod zidentyfiko-
wanych faz sg poszukiwane fazy NLS, ale tez — w przypadku HgTe/HgSe, wiele innych zna-
nych faz topologicznych, pomiedzy ktérymi uktad przechodzi pod wptywem odksztatcen.
Nie umiem oceni¢, na ile zaktadane odksztatcenia (na poziomie 15% zmiany statej sieci) sg
realistyczne, ale niezaleznie od tego taka materiatowa charakterystyka wydaje mi sie wazna
i ciekawa. Zakres przedstawionej w tej pracy charakteryzacji obliczeniowej uwazam za im-
ponujacy. Artykut zawiera tez dobrg kompletng dyskusje omawianych struktur z punktu wi-
dzenia ich symetrii, a nastepnie systematyczng analize struktur pasmowych i fizyczng dys-
kusje ich pochodzenia, co wskazuje na dobrg orientacje doktoranta w tym obszarze fizyki
ciata statego.

Lektura tego artykutu w swietle zarysu metodologii przedstawionego w rozdz. 2
wstepu do rozprawy rodzi moim zdaniem jedng watpliwos¢ formalng. Funkcje Psi, stusznie
nazwane przez autora orbitalami Kohna-Shama (nad réwnaniem (2.13)) s3 w pewnym sen-
sie sztucznym tworem odpowiadajgcym — w sposdb niejednoznaczny — gestosci elektrono-
wej, ktora jest jedyng wielkoscig wyznaczang wprost w obliczeniach DFT. Z niepokojem
stwierdzitem, ze w dalszym wywodzie (mam tu na mysli rozdziat 2 wstepu do rozprawy)
funkcje te traktowane sg jak prawdziwe funkcje falowe (Blocha), a w koricu nad réwnaniem
(2.24) zostajg nazwane actual wave function i uzyte do charakteryzacji topologicznych cech
struktury pasmowej. Nie jestem w najmniejszym stopniu specjalistg w zakresie obliczen
DFT, ale nie wydaje mi sie to poprawne, przynajmniej bez dodatkowego uzasadnienia. O ile
wiem, istniejg metody odtwarzania faktycznych funkcji Blocha z wynikéw DFT uzyskanych
w ramach metody PAW, ale nie sg one trywialne. Natomiast w omawianym artykule pod
koniec Rozdziatu IV nastepuje nagty i pozbawiony jakiegokolwiek komentarza metodolo-
gicznego przeskok od struktur pasmowych do wtasnosci topologicznych funkcji falowych,
a metodologia w tym zakresie, podana jednym zdaniem w ostatnim paragrafie Dodatku A,
jest okreslona wytgcznie poprzez odniesienie do funkcjonalnosci konkretnych pakietéw ob-
liczeniowych, co wydaje mi sie wrecz naukowo niepoprawne.

W kolejnej pracy [R. Islam i in., Phys. Rev. B 104, L201112 (2021)] doktorant bada
metodami obliczeniowymi DFT strukture elektronowa jedno- i kilku-warstwowych materia-
téw utworzonych ze zwigzkédw MSisZs, gdzie M to molibden lub wolfram, a Z to azot lub

arsen. Jest to ciekawa klasa materiatéw, rdwniez dlatego, ze wytwarza sie je metodami epi-
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taksji, a nie eksfoliacji (nie istniejg objetosciowe krysztaty macierzyste). W tej pracy dokto-
rant wykazuje réwniez stabilnosé¢ termodynamiczng takich struktur, jak i odpowiednich ma-
teriatdw objetosciowych. Sg to materiaty o strukturze heksagonalnej, w ktérych brak jest
symetrii inwersynej w przypadku jednej warstwy, natomiast symetria taka pojawia sie
w uktadzie dwuwarstwowym, a znika ponownie po przytozeniu pola elektrycznego w osi
wzrostu. Wynika stgd dobrze znana z analogicznych uktadéw struktura dolinowo-spinowa,
a ponadto w pracy wykazano, ze w zaleznosci od sktadu chemicznego badane struktury jed-
nowarstwowe mogg miec charakterystyke prosto- lub skosnoprzerwowa. Praca wydaje sie
prezentowac raczej rutynowe obliczenia, a jej waga wynika w mojej ocenie gtéwnie z tego,
ze dotyczy nowego i interesujgcego materiatu. Nasunety mi sie dwie watpliwosci tech-
niczne. Po pierwsze, z podanego przez doktoranta wprowadzenia do publikacji (tym razem
bardzo zgrabnego) wynika, ze warstwowe materiaty tego typu pojawiajg sie w wyniku pa-
sywacji azotku molibdenu krzemem, a wiec zawsze na podtozu MoN. Tymczasem obliczenia
zdajg sie by¢ wykonane na strukturach oderwanych. Czy podtoze nie wptywatoby decydu-
jgco na ich wtasnosci? Z pewnoscig obecnosé podtoza tamie symetrie inwersji. Po drugie,
skok do 99,9% wartosci niemal dokfadnie w punkcie Gamma na rys. 2e jest dziwny. Czy to
nie jest numeryczny artefakt?

W ostatniej z zawartych w rozprawie prac [R. Islam i in., Phys. Rev. B 106, 245149
(2022)] pan Rajibul Islam proponuje i bada (znéw metodami DFT) dwuwymiarowy materiat
o tej samej stechiometrii co poprzednio, ale o innej strukturze przestrzennej. Dowodzi ob-
liczeniowo jego wzglednej stabilnosci, analizujgc zaréwno fononowe zaleznosci dysper-
syjne, jak i wyniki dynamiki molekularnej ab initio. Wykazuje, ze oddziatywania spinowo-
orbitalne prowadzg do otwarcia przerwy w punktach przeciecia pasm, prowadzac do struk-
tury kwantowego spinowego izolatora Hallowskiego. Pokazuje ponadto, ze w materiale tym
nastepuje zamkniecie przerwy i zachodzi topologiczne przejscie fazowe w zaleznosci od ze-
wnetrznego pola elektrycznego. Zaprezentowane tu wyniki sg ciekawe i oryginalne. Zapro-
ponowanie nowego materiatu na bazie wynikéw obliczeniowych wydaje mi sie istotnym
osiggnieciem naukowym. Ciekaw jestem, na ile (statystycznie rzecz biorgc) takie oblicze-
niowe przewidywania potwierdzajg sie potem eksperymentalnie. Jesli chodzi o szczegétowe
wyniki, to nie jestem przekonany, na ile badanie stabilnosci oderwanej warstwy jest miaro-
dajne. Podejrzewam, ze w przypadku istnienia dwdch faz o podobnej stabilnosci o struktu-
rze takiego epitaksjalnie tworzonego materiatu decyduje przede wszystkim podtoze, a tego
doktorant nie bada, skupiajgc sie — jak zrozumiatem — na oderwanej warstwie.

Jezeli za problem naukowy bedgcy przedmiotem rozprawy uznac obliczeniowe zba-
danie witasnosci wybranych 2- i 3-wymiarowych materiatéw wykazujgcych fazy topolo-
giczne, to bez watpienia nalezy uznac, ze problem ten zostat przez doktoranta rozwigzany
w sposob oryginalny w tym sensie, ze podane przez niego charakterystyki nie byty dotad
znane. Elementem niewatpliwie oryginalnym jest zaproponowanie nowego materiatu dwu-

wymiarowego wykazujgcego kontrolowane wtasnosci topologiczne. Prezentowane analizy
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sg obszerne, kompletne i dowodzg dobrej znajomosci nie tylko rzemiosta obliczeniowego
DFT, ale tez stosownych obszardw fizyki ciata statego. Cieniem na prezentowanej rozprawie
ktadzie sie razgca niespdjnosé w deklarowaniu udziatu wspétautordw, co budzi méj gteboki
sprzeciw, jednak nie zamierzam obarcza¢ petng odpowiedzialnoscig za ten fakt poczatkujg-
cego naukowca. Nawet bez tego jednego watpliwego artykutu rozprawa spetniataby wy-
mogi stawiane pracom doktorskim.

W zwigzku z powyzszym, przedstawiong mi do recenzji rozprawe doktorskg pana
mgr. Rajibula Islama oceniam pozytywnie.

N

Prof. Pawet Machnikowski


iPad Pro (Pawel)


