Krakéw, 24 kwietnia 2023

Recenzja rozprawy doktorskiej pana mgr Rajibul Islam
pt.: ,Topological phases of 3D superlattices

and 2D materials: theoretical modelling”

Przedtozona do rece\flzji rozprawa doktorska pana mgr. Rajibul Islam, pt. ,Fazy
topologiczne 3D supersieci oraz materiatow 2D: modelowanie teoretyczne” (tytut
oryginalny w jezyku angielskim: ,,Topological phases of 3D superlattices and 2D materials:
theoretical modelling”), zostata przygotowana w ramach studiéw doktoranckich w
Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie, pod kierunkiem promotora dr hab.

Carmine Autieri, prof. [F PAN.

Dysertacja, opracowana w jezyku angielskim, ma charakter teoretyczny i stanowi
prace pisemna bedaca zbiorem opublikowanych i powiazanych tematycznie artykutow
naukowych (zgodnie z Art. 187.3 Ustawy ,,Prawo o szkolnictwie wyzszym i naucé). Praca
liczy facznie 75 stron (wliczajac trzy publikacje doktoranta), podzielona jest na 4 rozdzialy,
poprzedzone: Abstraktem (w jezyku polskim i angielskim), Dedykacjami i
podzigkowaniami, Deklaracjq autora, Listq publikacji (wchodzacych w sktad rozprawy
oraz wykraczajacych po za jej zakres), oraz Listg rysunkow. Ostatni nienumerowany
rozdzial, tj. Bibliografia, zawiera 118 pozycji literaturowych. Wiasciwa cze$¢ rozprawy
(4 rozdzialy wspomniane wcze$niej) podzielona jest na Wstgp, opis Metodologii, rozdziat
dotyczacy Wybranych artykutow sktadajgcych sig narozprawe wraz z podsumowaniem (do

ktorego dotaczone sg 3 artykuly naukowe), oraz rozdziat Perspektywy.

Uwagi dot. tresci rozprawy.

Rozdzial pierwszy Wstep, opisuje zagadnienie ,parametru porzadku” w teorii

Landaua oraz ograniczenie w jego stosowalnosci w kontekécie kwantowego efektu Halla.
Na tej bazie, autor uzasadnia potrzebg wprowadzenia nielokalnych parametrow porzadkow
(inwariantéw topologicznych). W rozdziale tym pojawia si¢ podzial materiatow
topologicznych (ze wzgledu na tamanie symetrii odwrécenia w czasie, tj. time reversal
symmetry, oraz istnienie szczeliny energetycznej —rys. 1.1) — podziat ten jednak powinien
by¢ bardziej oméwiony w tekscie glownym rozdziatu, a znaczenie skrotow powtorzone w
opisie rysunku. Nastgpnie autor, opisuje teoretyczne aspekty faz topologicznych w
uktadach zachowujacych symetrie odwrécenia w czasie (sekcja 1.1). Co ciekawe, skrot TR

(czyli time reversal) nie jest wyjasniony w tekscie (cho¢ pojawia signarys. 1.1 czy w tytule

-1- w

£l

INSTYTUT
FIZYKI
JADROWEJ

im. Henryka
Niewodniczanskiego

POLSKIE]
AKADEMII
NAUK

w Krakowie

dr hab. Andrzej Ptok,
prof. IF] PAN

Zaklad Komputerowych
Badan Materialow




sekcji 1.1). W akapicie poprzedzajacym sekcja 1.1, zamiennic wykorzystane jest
oznaczenie TRS: ... in TRS preserved and TRS broken symmetry. W drugim przypadku
symmetry jest zbgdne, poniewaz wystgpuje juz w skrocie TRS (tj. time reversal symmetry).
Podobny problem dotyczy skrotu TKNN (pierwsze zdanie 2 strony) — cho¢ w tym
przypadku mozna domysle¢ si¢ znaczenia z kontekstu zdania, ze jest to skrot od nazwisk
Thouless-Kohmoto-Nightingale-Nijs.

Cze$é opisujaca ukfady tamiace symetrie odwrocenia w czasie, pojawia si¢ jako
podrozdziat 1.1.2, zawierajacy opis np. uktadow antyferromagnetycznych — ten fragment
powinien by¢ wydzielone w tej sekcji. Rys. 1.2 wykorzystany jest do opisuj inwersji pasm
w ukladach HgTe oraz CdTe (inwersja stanéw T's i I's) — jest to przyklad dosy¢
nieintuicyjny (brak prostego wyjasnienia znaczenia tych stanéw w kontekscie orbitali
atomowych). Dodatkowo pojawia si¢ pare problemow edycyjnych, np. ladnau powinno
by¢ Landau, brak spacji w niektorych miejscach (permanentnie pomigdzy tekstem a
referencjami, Dirac semimetal(DSM) czy Weyl semimetal(WSM) podsekcja 1.1.2).

Wstep moze byé trudny w odbiorze przez czytelnika nie zaznajomionego
z omawiana tematyka. Pojawia sie tu wiele poje¢, ktore wyjasnione sa skapo lub wcale.
Cho¢ rozprawa dotyczy obliczen ab initio (DFT), teoretyczne relacje podane we wstepie
nie wyjasniaja jak dane wielkosci (np. indeksy topologiczne) moga by¢ wyzﬁaczone
numerycznie (brak np. dodatkéw, ktore opisywalyby ten aspekt). Ze wzgledow
dydaktycznych, wstgp powinien by¢ znacznie bardziej rozbudowany i dotyczy¢ ogolnie
rozumianych uktadéw topologicznych — gtéwnie wynikéw eksperymentalnych (ktorych
nie brakowalo we wstepach do artykuléw naukowych doktoranta) przyblizajacych
tematyke topologicznych materiatéw w kontekscie praktycznej realizacji.

Rozdziat 1 konczy si¢ tytutem sekcji 1.2 The main theme and content of the thesis,
ktorej tres¢ zostala usunigta wzgledem poprzedniej wersji doktoratu. Oznacza to, ze w
aktualnej wersji brak sekcji konczacej rozdzial oraz definiujacej cel doktoratu.
Dodatkowo, rozdzial tem zawiera 7 figur, przy czym brak informacji nt. ich
pochodzenia — tj. odno$nikow literaturowych.

Rozdzial drugi Metodologia: w rozdziale tym przedstawione sg podstawowe
informacje dot. wykorzystywanych technik (np. opis dot. ukfadu wielu elektronéw jako
uzasadnienie teorii funkcjonatu gestosci, eng. density functional theory (DFT), opis same;j
techniku DFT, funkcjonaléw korelacyjno-wymiennych (m.in. poj¢¢ LDA, GGA, PAW),
oraz modeli ciasnego wigzania w bazie orbitali Wanniera). W pierwszym paragrafie
podana jest informacje dot. wykorzystywanego oprogramowania (tj. VASP, wannier90,
oraz wanniertools).

O ile sekcje 2.1 oraz 2.2 dotycza typowych obliczen, to sekcje 2.3 (pt. Wannier
based tight-binding model), jest szczegdlnie istotna ze wzgledu na wyniki numeryczne

prezentowane w publikacjach autora. Wydaje mi sig, ze opis schematu 2.1 jest w ogélnosci
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bledny i powinien byé znacznie bardziej rozszerzony — prezentuje on raczej strategi¢
znajdowania modeli ciasnego wigzania w bazie Wanniera badanych materialéw, a to
dopiero pierwszy krok do ,,przewidywania nowych topologicznych materiatow” (jak glosi
podpis rysunku). Schematycznie prezentowane podejscie jest ogolnie stosowana, réwniez
po za badaniami uktadéw topologicznych (warto wspomnie¢ chociazby o jej sukcesach w
licznych badaniach teoretycznych nadprzewodnikéw na bazie zelaza).

Sekcja 2.3 jest opisana bardzo skapo, choé dotyczy glownej techniki
wykorzystanej w badaniach autora i prezentowanych w publikacjach wchodzacych w sktad
rozprawy. Pojawia si¢ sformutowanie ,,This reduce the size of the matrix.” — bez
wyjasnienia o jaka macierz chodzi (ostatnie zdanie pierwszego paragrafu sekgji 2.3). Wzor
2.29 jest btednie podany — indeks n opisujacy funkcje falowe (stany Blocha), nie moze
réwnoczesénie numerowaé stanéw Wanniera W,g. W réwnaniu 2.30, pojawia si¢ btad w
indeksach stanéw Wanniera (podobnie w réwnaniu 2.31). Oczekujg, ze w trakcie
ewentualnej obrony zaprezentowane zostang prawidlowe relacje.

W sekeji 2.3 pojawia sie rozroznienie pomigdzy zapisem H uwzgledniajacych
jedynie potozenie komorek prymitywnych (wzor 2.32) oraz doktadanych potozen orbitali
Wannier (wzér 2.33). Ten paragraf koniczy zdanie: The formalism in Eq. 2.33 is more
accurate in the context of topological materials due its relations with Berry phase and

Berry curvature, niemniej ten kontekst nie jest podany. Proszg o jego podanie i wyjaénienie

dlaczego 2.33 jest bardziej wlasciwa w tym kontekscie. Warto wspomnie¢ ze wanniertools
wykorzystuje oba sformutowania (w zalezno$ci od zdefiniowania WANNIER_CENTERS
w plikach wejéciowych programu wanniertools). W kolejnym paragrafie, podane sa relacje
dot. fazy Berrego. Prezentowane sa one jednak dla systemu 1D, nie uwzgledniajac

formalizmu prezentowanego w tej sekcji — podczas ewentualnej obrony prosze

zaprezentowa¢ doktadne relacje pozwalajace okresli¢ fazg Berrego, z wykorzystaniem
Hamiltionaniu w bazie orbitali Wanniera.

W sekeji 2.3 jest brak informacji nt. metody zastosowanej do obliczefi stanow
powierzchniowych. Jest to o tyle dziwne, ze w praktyce wszystkie prezentowane w
rozprawie wyniki, dotycza glownie badan korzystajacych z tej metody
(i zaimplementowanej w wanniertools). Metoda ta powinna by¢ dokfadnie przedstawienia
i omowienia.

Podsumowujac, sekcja 2.3 dotyczy techniki wykorzystanej praktycznie w kazdej
pracy autora — jednak przedstawiony opis jest bardzo pobiezny, w kontekscie
dydaktycznym praktycznie nie przedstawia zadnej wartosci. Dla przyktadu, brak
dokladnego opisu strategii zastosowanej do znajdowania maksymalnie zlokalizowanych
stanéw Wanniera (w ramach wannier90) na podstawie stanéw Blocha (w ramach
VASP/DFT). Powstaja watpliwosci, czy doktorant rozumie zastosowane metody bazujgce

¥

na modelach ciasnego wiazania uzyskanych z dokfadnych obliczen DFT.
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Tresé glowna

Rozdziat trzeci stanowi zbiér trzech prac autora, wehodzacych w sktad doktoratu.
Podzielony jest on na trzy sekcje dot. kazdej z prac. Sekcja 3.2 dotyczy poszukiwan
ptaskich pasm w ukfadach 3D opartych na supersieciach HgTe/CdTe oraz HgTe/HgSe
(praca Phys. Rev. Research 4, 023114 (2022)). Sekcja 3.3 omawia spinowa zaleznosé
struktury elektronowej ultracienkiej 2D warstwy MSi,Na, — doktadnej monowarstwy oraz
dwuwarstwy (Phys. Rev. B 104, L201112 (2021)). Sekcja 3.4 prezentuje wyniki
przewidujace istnienie fazy 1T° zwigzkow MSixZs, gdzie M=Mo, W oraz Z=P, As (Phys.
Rev. B 06, 145149 (2022)). Pomimo tytutu rozdziatu, brakuje osobnej sekcji
podsumowujacej zebrane wyniki — zatem w potaczeniu z brakiem ,,celu rozprawy”, cigzko
stwierdzi¢ czy zatozony cel zostat osiagnigty.

W zadnej z prac, nie znalaztem poréwnania struktur pasmowych otrzymanych z
doktadnych obliczen DFT ze strukturami pasmowymi otrzymanymi z modeli ciasnego
wiazania w bazie orbitali Wanniera. Nie ma zatem pewnosci, ze otrzymane modele w

sposob prawidtowy odtwarzajg strukture pasmowa. Podczas ewentualnej obrony proszg o

przedstawienie takich poréwnan dla zwigzkéw badanych w prezentowanych pracach.

(Sekcja 3.3) W pracy Phys. Rev. B 104, L201112 (2021) na rys. 1 prezentowane
sa relacje dyspersyjne dla fononéw realizowanych w jednej i dwoch monowartwach oraz
z krysztale 2H-MoSi2N4 ~ w przypadku panelu (c), tj. wynik dla krysztatu, brak
wyjasnienia dla plaskich pasm o prawie zerowej czgstotliwosci. (Podobny wynik dotyczacy
MoSi,Ass prezentowany jest na Fig. 5). Czy oznacza to, Ze ukfad ten jest na granicy
stabilnosci?

(Sekcja 3.4) W pracy Phys. Rev. B 106, 245149 (2022) prezentowana jest réwniez
relacja dyspersyjna fononéw dla MoSiPs — wg. Sekeji Il tej pracy, zastosowano
PHONOPY oraz DFPT (czyli T=0). Zatem jaki byl cel zastosowania MD (wynik
prezentowany na Fig. 1(e)) w kontekscie fononéw? Informacja ta nie jest podana w tekscie.
Po za oscylacja sredniej ,,free energy” wokot pewnej wartosci, wynik ten nie gwarantuje
braku migkkich modéw i stabilnosci ukladu w T=300 K dla danej symetrii, a_pokazuje
jedynie, ze w trakcie (wzglednie krotkiej) symulacji nie nastapito przejscie strukturalne.
Natomiast warto zauwazyé ze wynik obliczeit MD moze zostaé zastosowany do okreslenia

relacji dyspersyjnej w T=300 K — dlaczego wigc tego nie zrobiono?

Wkiad doktoranta w powstawanie publikacji.

W sekcjach dot. publikacji naukowych brak informacji dot. wkiadu doktoranta —
wklad ten jest ,opisany” w o$wiadczeniach autoréw oraz samego doktoranta (osobne
zalaczniki do rozprawy). Rozprawa oparta jest na trzech publikacjach, opublikowanych w
Phys. Rev. Research oraz Phys. Rev. B (dwie prace). W pracach tych, doktorant jest

pierwszym autorem, przy czym prace te zawierajg od 7 do 10. Jak wspomnialem wczesniej
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— wkiad doktoranta oraz wspStautoréw przedstawione sa w osobnych zatacznikach. Sg one
jednak przygotowane w sposéb bardzo pobiezny, i enigmatycznie stwierdzaja:

. The most of the work of the above papers are done by me.” — w o$wiadczeniu doktoranta,
1 declare that my contribution [...] has been related to discussion on the scientific project
and results as well as the writing part of the paper.” — w przypadku wszystkich pozostatych
o$wiadczen wspdtautorow.

Powstaje zatem pytanie, czy konieczna byla tak liczna grupa wspotautoréw, skoro
wiekszos¢ ,,pracy” zostata wykonana przez doktoranta, a zaden ze wspotautorow nie jest

w stanie wskazac¢ konkretneéo fragmentu ktory ,,wykonat”.

Jako$¢ rozprawa.

W  moim odczuciu rozprawa przygotowana  zostata  poSpiesznie
i niedoktadnie (0 czym $wiadcza opisane wezesniej bledy edycyjne, braki w opisach itd.)
W przysztosci, zalecam jednak wigksza staranno$¢ w przygotowywaniu tekstow.

Czesty jest brak spacji — szczegolnie pomigdzy tekstem, a referencjami. Czgs¢
rysunkéw jest zdecydowanie za mata, co zmniejsza ich czytelnosc. Rysunki te, w
wiekszosci prezentuja strukture pasmowa, lub powierzchniowa funkcje¢ Greena, czyli
struktury zazwyczaj bardzo zlozone — ktdrych szczegély s3 bardzo istotne — rozmiar
rysunkow w publikacjach APS nie jest ograniczony, mogly by¢ one zatem wykonane w
formie dwukolumnowe;j.

Bibliografia w rozprawie (strona 107) przyjmuje formg dosy¢ nietypowego
odwotania do referencji, w postaci: Autor, Tytul, Czasopismo, Tom(Wolumen):Strony, Rok.
Przyjeta forma nie jest jednolita dla wszystkich rekordow, czasem podawane referencje
posiadaja zapis Strona od-do, inne tylko nr. pierwszej strony — korzystniej byloby przyjac
jednolita forme. Pojawiaja si¢ rowniez przeoczenia dot. zapisu nazw Czasopism oraz
formut chemicznych. W tym przypadku, autor nie dotozyt nalezytej starannosci w
sprawdzeniu referencji. Czasem uzywa zapisu Review of Modern Physics (ref. 24), innym
razem Review of modern physics (ref. 25) — przy czym pierwszy zapis jest preferowany;
podobnie w przypadku Physical review letters (w ref. 5, 6,7, 8, 9, itd.) — powinna by¢
Physical Review Letters. Tytuly referencji rowniez nie zostaty odpowiednio zredagowane:
np. indeks topologiczny Z, (w tytule ref. 9 oraz ref. 28), nazwiska z malej litery (np. dirac
w ref. 13 lub ref. 16, hall w ref. 19, czy van der waals w ref. 20), oraz formuly chemiczne
(np. snte w ref. 15, mnbi2te4 w ref. 19 oraz ref. 20, insulator-bi4br4 w ref. 31, bi2se3,
bi2te3 and sb2te3 w ref. 32, oraz inne).

Cel pracy praktycznie nie jest zdefiniowany - brak sekcji 1.2 koneczacej rozdziat 1.

Brak réwniez jasnego podsumowania, cho¢ jest on wspomniany w tytule rozdziatu 3.
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Podsumowujac, rozprawa pan mgr Rajibul Islam ma forme zbioru
artykulami naukowymi (zgodnie z Art. 187.3 Ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym
i nauce). Z przykroscig musze jednak stwierdzi¢, ze jakos¢ przedstawionej rozprawy
jest relatywnie niska — w moim odczuciu nie spelnia ona wymogéw ustawowych
stawianych rozprawom naukowym (Art. 187.1 i 187.2 Ustawy Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce). Jako$¢ oraz forma przygotowanej rozprawy (oméwione w licznych
uwagach opisanych wczesniej) budzg moje powazne watpliwosci dot. umiejetnosci
samodzielnego prowadzenia pracy naukowej — enigmatyczne o$wiadczenia dot. wktadu
autorow nie ulatwiaja oceny' umiejgtnosci doktoranta; braki w rozdziale 2.3 rozprawy
sugeruja brak znajomosci szczegbtow zastosowanych technik. Problem naukowy
rozwigzywany w ramach rozprawy, nie zostal podany — brakiem zdefiniowanego celu
pracy (brakujacy rozdziat 1.2) oraz jasnego posumowania (pomimo tytulu rozdziatu 3), czy
cel ten zostat osiagniety; cigzko stwierdzi¢ czy doktorant by¢ §wiadom jaki cel przyswieca
wykonywanej pracy, skoro nie zdefiniowat go w rozprawie. W zwigzku z powyiszym,

wnosze o nie dopuszczenie pan mgr. Rajibul Islam do publicznej obrony.
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