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Recenzja pracy doktorskiej mgr Shiva Safaei “The properties of the topo-
logical crystalline insulator surface states — theoretical analysis”.

Recenzowana praca doktorska zostata wykonana w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii
Nauk w Oddziale ON IV pod kierunkiem prof. dr hab. Ryszarda Buczki. Po$wie-
cona jest ona teoretycznej analizie krystalicznych izolatoréw topologicznych w pétprze-
wodnikach grupy IV-VI.

Nalezy podkresli¢, ze tematyka izolatoréw topologicznych stanowi jeden z bardzo
szybko rozwijajacych sie kierunkoéw w fizyce ciala stalego w ciagu ostatnich lat,

dlatego podjecie tej tematyki przez mgr Shive Safaei uwazam za gleboko uzasad-
nione.

Praca sktada sig¢ z pieciu rozdzialow.

Rozdzial 1 to krotki wstep do tematyki izolatoréw topologicznych. Podane sa na-
jwazniejsze osiagniecia, uznawane jako kluczowe dla rozwoju tego dziatu fizyki i
sformulowany jest zasadniczy cel badafi doktorantki. Przedstawiony jest réwniez
plan dalszej czedci pracy doktorskiej.

Rozdziat 2 to bardzo obszerne rozwinigcie tematyki poruszonej w rozdziale pier-
wszym. Oméwiony jest kwantowy efekt Halla, faza Berry’ego, niezmiennik TKNN.
Nastepnie Autorka przechodzi do przedstawienia bardziej istotnych z punktu widzenia
pracy zagadniefi, a mianowicie kwantowego spinowego efektu Halla, symetrii odwroce-
nia czasu, niezmiennika Z,. a w konicu omawia koncepcje krystalicznych izola-
toréw topologicznych. Chociaz rozdzial ten nie zawiera wtasnych wynikéw Autorki,
uwazam ten rozdzial za cenny, poniewaz stanowi bardzo dobre wprowadzenie to
teoril izolatoréw topologicznych. Rozdzial 2 oczywiscie nie jest kompletnym po-
drecznikiem izolatoréw topologicznych, szereg punktéw potraktowanych jest skro-
towo, nie zawsze wszystkie wzory sa wystarczajaco dokladnie opisane, ale rozdzial
zawiera rozwinigty zbi6r odnoénikéw literaturowych i moze byé z caly pewnoscig
polecony jako krotki przewodnik po tym temacie.

W tej czefci pracy znalaztem drobny blad edytorski - we wzorach 2.63 i 2.77 brakuje
znaku minus.

Wszystkie obliczenia przedstawione w pracy zostaty wykonane przy pomocy metody
ciasnego wigzania lub metody funkcjonalu gestosci. Dlatego w rozdziale 3 zostaly
krotko oméwione te dwa podejécia obliczeniowe. To czego mi brakuje w tym rozdziale
to krotkiego opisu metody rozwigzywania hamiltonianéw ciasnego wiazania dla
ukladéw ograniczonych w jednym kierunku. 7 dalszej czesci pracy wynika, ze
obliczenia byly prowadzone metoda funkcji Greena, ktéra to metoda jest daleko
mniej znana niz samo przyblizenie ciasnego wiazania, tak wiec oczekiwalbym co
najmniej krétkiego opisu stosowanego algorytmu. Tym bardziej, ze w nastepnym



rozdziale pojawia si¢ szereg rysunkéw, na ktorych przedstawiana jest funkcja spek-
tralna, w ogéle w pracy niezdefiniowana, a wiazaca sie z metoda, funkcji Greena.
Drugim istotnym brakiem tego rozdziatu jest brak dyskusji uzywanych pseudopo-
tencjalow i mozliwosci ich zastosowania dla zwigzkéw IV-VI. Wiadomo na przyktad,
ze bezposrednio przyblizenie LDA, o ktérym Autorka pisze pod koniec Rozdzialu 3,
zastosowane do PbTe daje w wyniku bledns, ujemng przerwe. Problem zanizonej

lub wrecz ujemnej przerwy jest szczegdlnie istotny przy obliczeniach dotyczacych
izolatorow topologicznych.

Rozdzial 4 to zasadnicza czes$é¢ pracy skladajaca sie z czterech czesci.

Czes¢é pierwsza po$wiecona jest analizie trojwymiarowych krysztaléw mieszanych
Pb;_;Sn,Te. Po krotkim omoéwieniu struktury pasmowej PbTe i SnTe Autorka
bada stany powierzchniowe dla trzech plaszczyzn krystalograficznych: (001), (110)
i (111). Na szeregu rysunkéw przedstawione sg zaleznosci dyspersyjne dla r6znych
zawarto$ci cyny w Pby_;Sn,Te. Zostaly policzone i przedstawione na rysunkach
zaleznoéci wartosci i kierunkéw polaryzacji spinowej dla stanéw powierzchniowych
od energii.

Do tej czesci pracy mam nastepujace uwagi.

Na stronie 40 Autorka pisze, ze przerwa w SnTe jest w punkcie L strefy Brillouina,
podczas gdy rysunek 4.2a wskazuje, ze przerwa znajduje sie na linii L-T.

Dwa paragrafy na stronie 42 nie sa wystarczajaco jasno napisane. W pierwszym
Autorka umieszcza zdanie moéwiace, ze ani SnTe ani PbTe nie sg izolatorami topo-
logicznymi, poniewaz inwersja pasm nastepuje w parzystej liczbie punktéw strefy
Brillouina. Jezeli przyja¢ ogolng definicje, w mysl ktérej izolatorem topologicznym
jest uklad posiadajacy odpowiednie stany powierzchniowe, to przedstawione dalej
wyniki dla SnTe przecza temu stwierdzeniu, poniewaz dla tego zwigzku obserwowane
sg stany powierzchniowe o energiach w objetosciowej przerwie energetycznej (rys.
4.6d). Prawdopodobnie Autorce chodzilo o podkreslenie réznicy pomiedzy krys-
talicznymi izolatorami topologicznymi, w ktorych istotng role odgrywaja symetrie
krystaliczne a izolatorami topologicznymi, w ktorych zasadnicza role odgrywa syme-
tria odwrécenia czasu. Drugi paragraf zawiera sformutowanie “non-time-reversal in-
variant class of materials” sugerujace, ze SnTe nalezy do takiej klasy, co nie jest
prawda.

Nie jest réwniez wyjasnione co Autorka rozumie przez oddzialywanie pomiedzy
punktami L strefy Brillouina skutkujace w przesunieciu punktu Diraca stanéw po-

wierzchniowych w kierunku punktu I' zrzutowanej (dwuwymiarowej) strefy Bril-
louina.

Wyniki zostaly opublikowane w pracy S. Safaei et al, Phys. Rev. B 88, 045305
(2013).

Druga czgé¢ rozdziatu 4 zawiera wyniki analogiczne jak cze$é pierwsza, tym
razem jednak dla innego krysztalu mieszanego z grupy IV-VI Pb;_,Sn,Se. Poniewaz
SnSe nie wystepuje w przyrodzie w fazie kubicznej, w szczegélnosci nie byly znane
parametry konieczne do obliczeri w przyblizeniu ciasnego wigzania duzy nacisk zostal
polozony na opis metody otrzymania tych parametréw dla kubicznej postaci SnSe.
Przejscie izolator — izolator topologiczny w Pb;_,Sn,Se opisane zostalo w funkcji
temperatury poprzez zalozenie odpowiednich zmian w parametrach ciasnego wiaza-
nia. Stanowi to bezposrednie nawigzanie do eksperymentu, gdzie przejscie do fazy



izolatora topologicznego krysztalu Pb;_,Sn,Se bylo obserwowane przy zmianie tem-
peratury. W dalszej czesci nastepuje analiza podobna do tej zawartej w czesci pier-
WSZ€j.

Nie mam uwag krytycznych do tej czesci pracy.

Wyniki zostaly opublikowane w pracach B. M. Wojek, R. Buczko, S. Safaei, et al
Phys. Rev. B 87, 115106 (2013) oraz C. M. Polley at al, Phys. Rev. B 89, 075317
(2014).

Trzecia czesé rozdziatlu 4 poswiecona jest fizyce izolatoréw topologicznych w cien-
kich warstwach SnTe oraz SnSe. Zbadana zostala zalezno$é przerwy energetycznej
takich ukladow w funkcji liczby warstw monoatomowych, poréwnane zostaly wyniki
dla warstw o nieparzystej i parzystej liczbie warstw monoatomowych. Okreslone
zostaly zaleznosci dyspersyjne stanéw krawedziowych.

Nie mam uwag merytorycznych do tej czesci pracy, moj jedyny zarzut dotyczy braku
zdefiniowania uzywanych pojeé. Nie jest opisana metoda rekurencyjnej funkeji
Greena, nie jest zdefiniowana funkcja spektralna, nie wiadomo co w danym kon-
tekscie oznacza gesto$¢ stanéw a takze rzuty na stany krawedziowe. Dotyczy to
ostatniego paragrafu na stronie 75. W calej pracy nie znalaztem nawet odnos$nikéw
literaturowych, z ktérych mozna by sie dowiedzie¢ w jaki sposob zostaly przeprowad-
zone obliczenia.

Ta czes¢ rozprawy doktorskiej zostala opublikowana w pracy S. Safaei, et al, New
J. Phys.17, 063041 (2015).

Ostatnia cze$é rozdzialu 4 to badanie wplywu naprezen w cienkich warstwach
SnSe na mozliwos¢ obserwacji kwantowego spinowego efektu Halla. Nie mam uwag
krytycznych do tej czesci pracy.

Rozdzial 5 to krétkie podsumowanie najwazniejszych wynikéow pracy.

Nalezy podkresli¢ bardzo dobre przygotowanie pracy pod wzgledem graficznym i
edytorskim. Przejrzyste rysunki sa bardzo dobrze opisane. Spis literatury obej-
muje, moim zdaniem, wiekszo§¢é najwazniejszych dla omawianej tematyki pozycji.
Wida¢ bardzo duzy wktad pracy w przygotowanie rozprawy.

Przestawione powyzej pewne krytyczne uwagi w bardzo niewielkim stopniu wply-
waja na ostateczna ocene pracy. Uwazam, Ze recenzowana praca spelnia wszystkie
warunki stawiane pracom doktorskim i wnioskuje o dopuszczenie mgr Shivy Safaei
do dalszych etapow przewodu doktorskiego.

Whioskuje réwniez o wyrdznienie pracy. Prawie wszystkie wyniki otrzymane przez
Autorke zostaly juz opublikowane w wysoko ocenianych czasopismach. Rezultaty
czescl trzeciej rozdziatu 4 stanowi istotny wklad w fizyke izolatoréw topologicznych.
Nalezy rowniez podkresli¢ proby powiazania teoretycznych obliczen z realnie przepro-
wadzanymi eksperymentami, co jak wiadomo, zwykle jest bardzo trudnym zadaniem.
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