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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgra Rajibula Islamy
Topological phases of 3D superlattices and 2D materials: theoretical modelling

Rozprawa doktorska mgra Rajibula Islamy zostala napisana w Miedzynarodowym Centrum
MagTop Sprzezenia Magnetyzmu i Nadprzewodnictwa z Materig Topologiczng, w Oddziale ON-
6 Instytutu Fizyki Polskiej Akademii Nauk, pod kierunkiem dr hab. Carminea Autieriego, prof.
IF PAN.

Od kilkunastu lat obserwuje si¢ ogromny wzrost zainteresowania badaniami nad izolatorami
topologicznymi (3D), czyli materialami bgdacymi izolatorami w swoim wngtrzu ze stanami
przewodzacymi na powierzchni, co powoduje, ze elektrony mogg poruszaé si¢ tylko wzdiuz
powierzchni materiatu. Tymczasem przewodzace stany powierzchniowe, ktére sg chronione przez
symetri¢ z nietrywialnym porzadkiem topologicznym, wykazujg zachowanie blokujace spin, czyhi
zachowanie odpowiednie dla spintroniki. Dwuwymiarowy (2D) odpowiednik izolatora
topologicznego, tj. material ze spinowym kwantowym efektem Halla, rowniez wykazuje chronione
symetrig nietrywialne stany topologiczne z porzadkiem spinowym na krawedziach cienkiej warstwy
2D. Poza izolatorami topologicznymi 3D i 2D, odkryte zostato rowniez wiele materiatéw chronionych
topologicznie, takich jak magnetyczne izolatory topologiczne, topologiczne potmetale Diraca, Weyla
i z linia wegzlowa. Co wigcej, ostatnio zaproponowano rowniez kilka topologicznych
nadprzewodnikow, ktore mogg pomiesci¢ fermiony Majorany, ktore mogg by¢ wykorzystane do
stworzenia bardziej stabilnych komputeréw kwantowych.

W zwiagzku z tym, rozprawa doktorska mgra Rajibula Islamy dotyczgca fazy topologicznej
supersieci 3D opartych na HgTe 1 materiatach 2D MSi:Zs (M =Mo, WiZ =N, P, As) doskonale
wpisuje si¢ w aktualne trendy badawcze poswiecone odkrywaniu nowych typow materiatow
topologicznych 2D lub 3D, lepszemu zrozumieniu ich intrygujgcych wlasciwosci oraz opracowaniu
potencjalnych zastosowan opartych na materiatach topologicznych.

Rozprawa doktorska liczy 75 stron i sklada si¢ z 4 rozdziatéw napisanych w jezyku angielskim,
streszczen w jezyku angielskim i polskim, obszernego (118 pozycji) spisu literatury oraz kopii 3
artykulow naukowych.

Na poczatku rozprawy Doktorant nakreslit tematyke oraz cel i zakres rozprawy. Materiatow z fazg
topologiczna jest obecnie bardzo duzo a ich opis i klasyfikacja w zwigzly sposob nie jest rzecza tatwa.
Autor rozprawy podjat si¢ tego zadania w Rozdziale 1. W rozdziale tym podzielone zostaly materialy
topologiczne na dwie kategorie w zaleznosci od tego, czy pozostajg one niezmiennikami pod
wplywem operacji odwrdcenia czasu, czy tez nie. Oprocz charakterystyki materialow topologicznych
znajdujg si¢ w rozdziale odnosniki do konkretnych materialow ,,podejrzanych” i eksperymentalnie
potwierdzonych, ze sg materiatami topologicznymi. Poza tradycyjnymi izolatorami topologicznymi
(posiadajgcymi podstawowe dwie cechy - istnienie przerwy energetycznej i wystgpowanie standow
powierzchniowych umieszczonych w przerwie energetycznej i posiadajacych specyficzng symetrig),
omowione zostaly rowniez materialy posiadajgce chronione symetrig fazy topologiczne, takie jak
topologiczne izolatory krystaliczne, poétmetale Diraca/Weyla czy pétmetale z linig wegztows. Autor
opisal rowniez nowe egzotyczne fazy magnetyczne z uporzadkowaniem niekolinearnym w
materiatach 2D i 3D, gdzie stabilizujagcym czynnikiem sg spinowe i orbitalne splatania kwantowe. W
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ten sposob klasyfikacja faz topologicznych zostala rozszerzona na przypadek z uporzgdkowaniem
magnetycznym, ktéry wspotistnieje z pdlmetalem topologicznym z relatywistycznymi stanami
elektronowymi typu Diraca. Rozdzial ten stanowi zwigzte, ale kompletne wprowadzenie do
problematyki rozprawy. Jedyna uwage, ktérg nalezaloby zrobié jest to, ze nie zostala zachowana
jednolita notacja w przedstawionych wzorach (np. czg¢s¢ periodyczna funkcji Blocha jest napisana na
kilka sposobow) co utrudnia powiazanie informacji zawartej w poszczegolnych podrozdziatach.

Rozdziale 2 Doktorant rozpoczyna od oméwienia metodologii obliczen na podstawie ktorych
wyznaczone zostaly parametry opisujace wlasnosci topologiczne badanych materiatow. Zgodnie
z opisem, dokladne wyznaczenie powierzchni Fermiego rozpoczyna si¢ od wykonania
niskorozdzielczych obliczen z pierwszych zasad struktury elektronowej badanego materialu za
pomocg teorii funkcjonatu ggstosci (DFT). Nastepnie otrzymane funkcje Blocha mapuje si¢ na
maksymalnie zlokalizowane funkcje Wanniera i oblicza si¢ elementy macierzowe hamiltonianu
ciasnego wigzania. Wreszcie, funkcje Wanniera mogg by¢ uzyte do interpolacji funkcji wiasnych i
innych wielkosci w przestrzeni odwrotne na znacznie drobniejszej siatce w poréwnaniu z
poczatkowymi obliczeniami z pierwszych zasad. Stany powierzchniowe mozna obliczy¢
wykorzystujac metode superkomorki dla modelowanej cienkiej warstwy materiatu. Chociaz taka
metoda jest prosta i uwzglednia r6zne wlasciwosci powierzchni, jest dos¢ wymagajgca obliczeniowo,
poniewaz wymaga superkomorki i obszaru prézni o duzych rozmiarach. W dalszej cz¢sci rozdziahu
drugiego Doktorant omawia podstawy DFT, czyli teorii, ktora jest wdrozona w pakiecie do obliczen
numerycznych VASP, wykorzystywanych do otrzymania struktury elektronowej oraz funkcji
falowych dla badanych materiatéw. Generalnie, przedstawiony opis jest merytorycznie poprawny i
swiadczy o dobrej znajomosci metod DFT przez Doktoranta. Po wstgpnie w pierwszym podrozdziale
zawarty jest opis ukladu wielu elektronéw. Elementy DFT, takie jak twierdzeniec Hohenberga-Kohna,
metoda Kohna-Shama wyznaczania energii stanu podstawowego i samouzgodnionego obliczania
gqstos’ci elektronowej stanu podstawowego oraz podstawowe klasy przyblizen postaci funkcjonatu
energii wymiany i korelacp sg przedstawione w dalszych podrozdziatach. Poszerzenie metodologii
DFT poprzez wprowadzenie np. poprawki Hubbarda (DFT+U) czy poprawki dyspersyjnej (vdW)
przedstawione jest w podrozdziale o tytule ,,Beyond GGA”. Podrozdziat ten jest stanowczo za krotki
i przedstawione tam skroty metod obliczeniowych (np. mBJ-GGA) pojawiaja si¢ bez nalezytego
wprowadzenia. Nie jest jasne czemu te a nie inne przyblizenia na funkcjonal wymiany i korelacji
zostaly zastosowane w obliczeniach. Jest dos¢ znanym faktem wsrdd waskiego grona specjalistow, ze
dla cial statych najpopularniejszym funkcjonalem hybrydowym jest funkcjonat HSE (od nazwisk
autoréw: J. Heyd, G. E. Scuseria, M. Ernzerhof), ale nie ma wzmianki w pracy czy np. inne
funkcjonaly hybrydowe byly rowniez testowane. Najwigkszy niedosyt informacji wystepuje jednak
w ostatnim podrozdziale zatytulowanym ,,Wannier based tight-binding model”. Do opisy stanéw
topologicznych zwiagzanych z geometriag funkcji falowych postuzyly kolejno programy Vasp,
Wannier90 i WannierTools. Sa to jednak pakiety numeryczne o duzej funkcjonalnosci i brakuje
szczegOlowszego opisu jak przebiegal schemat obliczen do opisu faz topologicznych.

Podstawe rozprawy doktorskiej mgra Rajibula [slamy stanowig 3 publikacje, w tym:
dwie w Physical Review B ([2] i [3]) i jedna w Physical Review Research ([1]). Z
zalagczonego os$wiadczenia wynika, ze mgr Rajibul Islam odgrywal istotng role w
przygotowaniu kazdej z publikacji, poczawszy od pomyshi na przeprowadzenie badan,
poprzez stawianie hipotez badawczych, wykonywanie obliczeh numerycznych, analize
wynikow i wizualizacj¢ danych, a na przygotowaniu manuskryptéw (udzial odpowiednio
80%, 90% i 80% dla publikacji [1], [2] i [3]) do publikacji skonczywszy. Wszystkie prace
ukazaly si¢ w bardzo dobrych, specjalistycznych czasopismach naukowych z listy Journal
Clitation Reports (JCR), a wigc zostaly poddane skrupulatnej analizie i ocenie w procesie
recenzji, dlatego omowig je skrotowo, skupiajac si¢ na najwazniejszych wynikach.

W Rozdziale 3 kazda publikacje; omoéwiono wedhug podobnego schematu: na poczatku Autor
przedstawia szczegélowe cele i formuluje hipotezy badawcze, a naste;pmc pr7edstaw1a
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najwazniejsze wyniki. Na poczatku rozprawy doktorskiej Autor umiescit list¢ 12 innych prac (8
juz opublikowanych i 4 w trakcie publikacji), ktérych Doktorant jest wspolautorem i ktdre
powigzane sg tematycznie z recenzowang rozprawa doktorskg. Warto podkresli¢, ze mgr Rajibul
Islam jest pierwszym autorem w 3 publikacjach z tej dodatkowej listy a sposréd 8
opublikowanych prac widnieja takie czasopisma jak Physical Review B, Nanoscale czy 2D
Materials.

W Rozdziale 4 Autor zawarl podsumowanie najwazniejszych rezultatow badawczych a
takze przedstawi¢ swoje ambitne plany na przysztos¢.

W publikacji [1], Topelogical states in superlattices of HgTe class of materials for
engineering three-dimensional flat bands, rozwazano supercieci o strukturze blendy cynkowej
sktadajace si¢ z HgTe, HgSe i CdTe. W przeciwienstwie do trywialnego izolatora CdTe, objetosciowe
polprzewodniki HgTe i HgSe posiadajg inwersj¢ pasmowa, ktora moze by¢ regulowana poprzez
zmiang grubosci warstwy, odksztalcenia i temperatury. W uktadach zbudowanych z tych materialow
mogg pojawic si¢ fazy topologiczne, takie jak faza izolatora topologicznego, faza poimetalu Weyla
oraz faza kwantowego spinowego efektu Halla. W pracy tej, wykorzystujac obliczenia z pierwszych
zasad Doktorant pokazal, ze supersieci HgTe/CdTe i HgTe/HgSe utozone wzdhuz kierunku (001)
wykazujg szeroki zakres faz topologicznych, w tym fazy z linig wezlowa dla struktur nienaprezonych.
Struktura pasmowa HgTe/CdTe posiada przerwg energetyczng rzedu kilku meV wzdhiz kierunkéw o
wysokiej symetrii z linig o ksztatcie ,,camelback” wzdtuz kierunku I' = Z. Zaobserwowano wiele
punktow przeci¢cia pasma daleko od kierunku wysokiej symetrii. Poprzez uzycie modelu ciasnego
wigzania, Doktorant znalazt wiele punktéw weztowych na poziomie Fermiego tworzacych pierscien.
Topologiczny stan powierzchniowy, ktory taczy wezty zinterpretowany zostat jako stan nalezacy do
polmetalu z linia wezlowg. Odksztalcenie i cis$nienie hydrostatyczne prowadza do powstania
normalnej fazy izolacyjnej w HgTe/CdTe. Ponadto, w pracy odkryto, ze supersie¢ HgTe/HgSe jest
idealnym poélmetalem Weyla. Faza Weyla w HgTe/HgSe jest odporna na cisnienie hydrostatyczne,
ale w cisnieniu krytycznym zaczyna tworzy faze pétmetalu Diraca, czyli HgTe/HgSe jest p6lmetalem
Weylsa z topologicznym przejsciem Lifshitza. Na fazg¢ Weyla wplywa jednak jednoosiowe $ciskanie
lub odksztalcanie powodujac przejscie fazowe od fazy z liniag wezlowg do fazy topologicznego
izolatora.

W publikacji [2], Tunable spin polarization and electronic structure of bottom-up
synthesized MoSi:Ns materials, analizowano zalezng od spinu strukture elektronowg
ultracienkich warstw materialow 2D MSi:Z4 (M = Mo lub W i Z =N lub As) w fazie 2H. W tym
celu Doktorant przeprowadzil rachunki z pierwszych zasad, ktore rozpoczely sie od zbadania
stabilnosci strukturalnej badanych zwigzkéw 2D oraz zbadano dla MSi;Zs; wlasciwosci
wykorzystujace dolinowy stopieni swobody, czyli tzw. ,valleytronics”, w tych materiatach.
Monowarstwy MSi;N4 sa polprzewodnikami o przerwie skosnej i duzym rozszczepieniu
spinowego w K i K'. Monowarstwie brakuje symetrii inwersyjnej, wiec wykazuje 100%
polaryzacje¢ spinowa w K i K’, a pasma o przeciwnej orientacji spinowej sg zablokowane w K i
K’, co wynika z obecno$ci symetrii odwrdcenia w czasie. W przeciwienstwie do punktow K,
pasma w ' i M sg podwojnie zdegenerowane. Gdy rozwazymy dwuwarstwe, symetria inwersyjna
Jest zachowana, a w konsekwencji pasma sg podwdjnie zdegenerowane i wypadkowa polaryzacja
spinowa materiatéw wynosi zero. Przylozone pole elektryczne pozwala na strojenie polaryzacji
spinowej; obecnos¢ pola elektrycznego tworzy nieréwnowage tadunkéw, ktéra tamie lokalng
symetri¢ inwersyjna, popychajac pasma drugiej warstwy w dol, jesli pole elektryczne jest
dodatnie i w gore, jesli pole elektryczne jest ujemne. W publikacji [2] Doktorant pokazuje
réwniez, ze materiat objetosciowy 2H-MoSi;Ny jest stabilny termodynamicznie. Autor sugeruje,
ze mozliwa jest synteza trdjwymiarowego odpowiednika zwigzku 2H-MoSi,Z4 za pomoca metod
syntezy ,bottom-up”. Przerwa energetyczna tego materialu maleje wraz ze wzrostem liczby
warstw 1 osigga warto$¢ dla materialu objetosciowego po 8 monowarstwach, ale charakter
przerwy pozostaje taki sam (tj. przerwa jest skosna). Podobnie, polaryzacja spinowa zaczyna
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male¢ wykladniczo wraz ze wzrostem nieparzystej liczby warstw; dla parzystej liczby warstw
jest zerowa, poniewaz przywraca symetri¢ inwersyjng. Doktorant otrzymat rowniez, ze charakter
przerwy zmienia si¢ z prostej na skosng poprzez zamiang N na As w Z.

W publikacji [3], Switchable large-gap quantum spin Hall state in two-dimensional
MSi2Z4, Doktorant przewidzial 1T'-MSizZ4, nowg termodynamicznie stabilng faze dla materiatow
MSiZ4s M =Mo, WiZ =7, As). W przeciwienstwie do pryzmatu trygonalnego fazy 2H, atomy M w
materialach 1T'-MSi2Z4 tworza osmie$cian z szescioma atomami Z. Brak ujemnych czestosci
fononowych w dyspersji dla fononow wskazuje, ze jest to faza stabilna termodynamicznie, ponadto
obliczenia dynamiki molekularnej w temperaturze 300 K wykazujg nieistotng zmiane energii
swobodnej, co réwniez potwierdza brak spontanicznego zrywania wigzan w ukladzie. Jedng z
waznych cech izolatora QSH sg topologicznie chronione helikalne stany brzegowe, ktore tacza pasma
walencyjne i przewodnictwa. Korzystajgc z metody funkcji Greena (ktdra nie zostala w Rozdziale 2
opisana) zaimplementowanej w kodzie WannierTools otrzymany zostal stan brzegowy wraz z
chronionym symetrig stozkiem Diraca w punkcie I'. Pokazane zostalo réwniez jak pole elektryczne
wplywa na topologiczne przejscie fazowe: przerwa energetyczna maleje wraz ze wzrostem pola
elektrycznego, staje si¢ zerowa przy krytycznym polu elektrycznym i wzrasta przy dalszym wzroscie
pola elektrycznego. Jest to kluczowy aspekt w kwantowym spinowym tranzystorze Halla.

Rezultaty badan, przedstawione w pracach [1], [2] i [3] sg bardzo wazne z punktu widzenia
potencjalnych zastosowan badanych materiatow topologicznych w nanoelektronice.

Podczas redakcji rozprawy Autorowi nie udato si¢ unikngé drobnych usterek i niescistosci,
ktére wymieniam w ponizszej tabeli z recenzenckiego obowigzku.

strona jest powinno by¢ strona jest powinno by¢é
1 and the of and the value of 24
1 don’t breaks don’t break 25 four year four years
1 QHE phase poses QHE phase possess 25 1soenergic isoenergetic
2 they shows they show 25 semi metal semimetal
2 can be evolve can evolve 26 create nodal creating a
nodal
2 It also shown It is also shown 26 isoenergic isoenergetic
2 for field of for the field of 26 weyl Weyl
4 either either either 46 MSi2N4 MSizN4
21 MBJGGA mBJ-GGA 53 bandstructure | band structure
Uy, (F) Uni () start
24 = (e~ —y, (e_m_;) 53 Hbcrenses decreases

Te drobne niedociagnig¢cia nie wplywaja istotnie na odbiér rozprawy doktorskiej, ktora
prezentuje wysoki poziom merytoryczny.

Przedstawiona do recenzji rozprawa doktorska zostata napisana w jezyku angielskim w
sposob zrozumialy, jest logicznie skomponowana i do$¢ przejrzys$cie zredagowana. Zawiera
szereg oryginalnych i wartosciowych wynikéw opublikowanych w bardzo dobrych,
recenzowanych czasopismach naukowych. W swoich badaniach Doktorant stosowat
zaawansowane metody teoretyczne oraz wykonal wiele czasochlonnych obliczen
numerycznych. Autor bardzo dobrze orientuje si¢ w zagadnieniach zwigzanych z tematyka
rozprawy dotyczaca topologicznych faz materii: obficie cytuje najnowsze pozycje i trafnie
dobiera je do omawianych zagadnien, co $wiadczy o tym, ze na biezaco $ledzi literature.
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Trudno oprzeé si¢ wrazeniu, ze rozprawa Doktoranta sktada si¢ tak naprawde z dwoéch
niepowigzanych ze sobg cz¢sci. Pierwsza z nich dotyczy supersieci HgTe/CdTe i HgTe/HgSe
a druga materialow 2D typu MSizZ4 (M = Mo, W i Z = N, P, As). Obie czgsci moglyby mieé
oddzielne wstepy, metodologie obliczen i podsumowanie, co ulatwitoby zrozumienie zagadnien
przedstawionych w rozprawie. Nie jest do konca jasne rowniez, dlaczego wlasnie ta klasa
materiatow zostala wybrana sposréd wszystkich tych ktorymi si¢ Doktorant zajmowal w trakcie
doktoratu. Zabraklo w rozprawie zwi¢zlego omdéwienia pozostalych osiggnieé¢ Doktoranta, ktore
sa odzwierciedlone w publikacjach Autora z listy publikacji powigzanych z rozprawa.
Zdecydowanie najwigkszy niedosyt odczuwa si¢ czytajac Rozdzial 2 dotyczacy metodologii
obliczen: szeroko omawia si¢ w nim podstawy teorii funkcjonalu gestosci a zabraklo
dokladniejszego  omoéwienia  sposobu  otrzymywania  parametréow  topologicznych
charakteryzujacych stany topologiczne materii.

Podsumowujgc stwierdzam, Zze rozprawa doktorska spelnia wszystkie warunki
okreslone w art. 13 ust. 1 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i tytule
naukowym oraz stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. 2003 nr 65 poz. 595, z p6zn.
zm.) i wnosz¢ o dopuszczenie mgra Rajibula Islamy do dalszych etapéw przewodu

doktorskiego.
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