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Przedlozona rozprawa doktorska ma charakter teoretyczny i dotyczy aktualnie waznej
problematyki topologicznych stanéw materii. Przeprowadzono w niej szczegotowa analize
izolatorow topologicznych w materialach powstatych na bazie pétprzewodnikéow Sn'Te
i Pby_,Sn,Se realizowanych w strukturach supersieci, cienkich warstw oraz drutéow kwan-
towych. W ramach podejscia ciasnego wiazania zbadano klasy symetrii, okreslono nie-
zmienniki topologiczne i wyznaczono strukture pasmowa oraz kwaziczastki brzegowe posz-
czegOlnych ukladéw fizycznych. Przeprowadzone badania sa osadzone w realistycznych
warunkach, uzyskane wyniki moga wiec by¢ inspiracja do ich empirycznej weryfikacji.
Praca doktorska zostata przygotowana w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk
w Warszawie pod kierunkiem prof. dra hab. Ryszarda Buczko. Na tres¢ rozprawy sklada
sie szes¢ rozdzialéw, w ktérych Doktorant klarownie nakreslit stawiane cele i przedstawit
pomocne informacje wstepne (rozdziaty 1-3), opisal stosowana metodologie (rozdziat 4),
zaprezentowal oryginalne wyniki swoich badan (rozdzial 5) i podal zwiezte podsumowanie
(rozdzial 6). Ponizej przedstawie przeglad poszczegdlnych fragmentéw pracy doktorskiej,

z podkresleniem gléwnych osiagnie¢ Doktoranta.

W rozdziale pierwszym Doktorant przedstawit podstawowe fakty i koncepcje teore-
tyczne, ktére wychodza poza paradygmant landauowskiej klasyfikacji przejsé¢ fazowych.
Nawiazal do odkrycia kwantowego efektu Halla i interpretacji tego zjawiska przez Thoules-
sa, wspomniajac Scisty zwiazek skwantowanego przewodnictwa Halla w obecnosci silnych
pol magnetycznych z niezmiennikiem topologicznym w postaci liczby Cherna. Przy-
toczyl nastepnie idee fazy geometrycznej sformulowanej w odniesieniu do teorii pasmowej
przez M. Berry’ego w latach 80. XX wieku. Wspomnial scenariusz izolatoréw Cherna
realizowalnych bez pola magnetycznego, podkreslajac znaczenie tamania symetrii odwra-

calno$ci w czasie krysztalow. Kolejna fundamentalna koncepcja teoretyczna wymieniona



w rodziale 1 dotyczyla topologicznej fazy realizowanej bez koniecznosci tamania symetrii
odwracalnosci w czasie na sieci typu grafenu (z odpowiednia catka przeskoku do pierszych
i drugich weztéw sasiednich), ktéra zaproponowali Kane i Mele. Doktorant wspomnial
takze o kwantowym spinowym izolatorze Halla w studniach kwantowych na bazie struktur
HgTe/CdTe z helikalnymi stanami brzegowymi oraz dwuwymiarowych i tréjwymiarowych
izolatorach topologicznych a takze o klasyfikacji topologicznosci w oparciu o symetrie.
Przytoczyt nastepnie skrot informacji o wlasciwosciach zwiazkow SnTe, w ktérych syme-
tria zwierciadlana stanowi topologiczna ochrone dirakowskich stanéw powierzchniowych.
Pod wplywem dystorsji strukturalnej, magnetycznego domieszkowania, mechanicznego
naprezenia lub odpowiedniej inzynierii nanostruktur mozna wptywac¢ na charakterystyke
topologiczna tych materialow. Przeklada sie to na liczbe i charakter kwaziczastek brze-
gowych, w szczegdlnosci wystepujacych w topologicznych izolatorach wyzszego rzedu.
Celem obecnej pracy byta analiza wlasciwosci topologicznych wybranych struktur nano-
skopowych na bazie materialéw SnTe w obecnosci wybranych rodzajow defektéw. Opis
technicznych aspektéw topologicznosci (tzw. berologii) i charakterystyke réznych warian-
tow izolatoréw topologicznych rozwinieto nastepnie szerzej w rozdziale drugim.

W rozdziale trzecim przedstawiono informacje na temat topologicznych izolatoréw
krystalicznych, ktore sa szczegdlnie istotne w kontekscie polprzewodnikéw grupy IV-VL
Topologiczne stany materii sa wyroznione w oparciu o kryteria symetrii grupy punk-
towej, np. symetrie obrotowa, zwierciadlana lub ich zlozenie. Topologiczny charakter
potprzewodnikow klasy SnTe jest gtownie zdeterminowany symetria odbiciowa. Dok-
torant przedstawil teoretyczne podstawy fazy topologicznego izolatora krystalograficznego
przewidziane w 2012 roku dla binarnego zwiazku Pby_,Sn,Te. W ramach podejscia k-p
do opisu niskoenergetycznego widma w poblizu czterech punktéw L strefy Brillouina
przewidziano, ze pétprzewodniki SnTe i PbTe charakteryzuja sie modami Diraca. Ze
zmiana stechiometrii dochodzi do topologicznego przejscia fazowego w poblizu krytycz-
nej wartosci z = 0,35. Realistyczne obliczenia struktury pasmowej potwierdzity, ze ma
to zwiazek z inwersja pasm w pélprzewodniku SnTe. W tréjwymiarowych strukturach
krystalicznych zwierciadlana liczba Cherna C,, = —2 implikuje wéwczas pojawienie sie
bezprzerwowych stanéw powierzchniowych. Doktorant podkreslit jakosciowo odmienny
charakter takich stanéw realizowanych na powierzchniach o wskaznikach Millera (111)
oraz (100), ktérych strukture pasmowa zilustrowano na rysunku 3.3. Obecno$é takich
stanéw powierzchniowych stwierdzono empirycznie w pomiarach fotomemisyjnej spek-
troskopii z rozdzielczoscia katowa, w tym z uwzglednieniem rozdzielczosci spinowej.

Dodatkowym czynnikiem wpltywajacym na zmiane topologicznosci moze by¢ réwniez
redukcja liczby warstw atomowych, powodujac inwersje pasm spowodowana hybrydyzacja
gérnej z dolna powierzchni krystaliczna. Doktorant podal przykilady przejscia topologicz-
nego zaindukowanego redukcja grubosci dla krysztaléw o powierzchniach (111) oraz (100).

W tym dugim przypadku mozliwa jest realizacja spinowego efektu Halla z obecnoscia he-



likalnych modéw brzegowych. Na topologiczne izolatory krystaliczne w cienkich uktadach
warstwowych maja ponadto istotny wplyw zaburzenia, np. ferroelektryczne dystorsje
strukturalne, domieszkowanie magnetyczne czy mechaniczne naprezenie. Kolejna specy-
fika geometrii uktadéw d-wymiarowych jest mozliwosé realizowania tzw. izolatoréw topo-
logicznych wyzszego rzedu (HOTT) o okreslonej liczbie i charakterze modéw brzegowych,
np. katowych (corner states) czy krawedziowych (hinge states). Doktorant wskazal przy-
klady potencjalnej realizacji HOTI w poétprzewodnikach grupy IV-VI, miedzy innymi
poprzez przylozenie uniaksjalnego naprezenia wzdtuz kierunku [110] w zwiazkach SnTe.
Pod koniec rodziatu trzeciego Doktorant podkreslit role indykatoréw symetrii, ktére okres-
laja nature topologiczna oraz zestaw adekwatnych niezmiennikéw topologicznych poszcze-
gélnych materiatéw, np. (Zr(TiHsy)s).

Do okreslenia struktury elektronowej poétprzewodnikéw grupy IV-VI zastosowano
metodologie badan oparta na podejsciu ciasnego wiazania. Schemat metody opisano
w rozdziale 4, odwolujac sie do twierdzenia Blocha i przedstawiajac elektronowa funkcje
falowa w reprezentacji Wanniera (centrowanych na wezle funkcji atomowych). Dok-
torant przedstawil najwazniejsze elementy macierzowe hamiltonianu ciasnego wiazania
adekwatne do opisu potprzewodnikéw PbTe, PbSe, SnTe i trojskladnikowych struktur
Pb;_,Sn,Te, Pby_,Sn,Se w bazie orbitali s, p oraz d. W szczegdlnosci uwzgledniono wklad
lokalnego sprzezenia spinowo-orbitalnego, ktérego elementy macierzowe w bazie orbitali
p przedstawiono we wzorze (4.16). Wartosci liczbowe poszczegdlnych elementéw macie-
rzowych dla dwuskladnikowych pétprzewodnikéw (zestawione w tabelach 4.1 oraz 4.2)
zapozyczono z obliczen DF'T przeprowadzonych wczeéniej w pracy doktorskiej S. Safei pod
kierunkiem tego samego Promotora. Widma réznych wariantéw geometrycznej struktury
wyznaczano iteracyjnie w ramach formalizmu funkcji Greena. Gléwnym obiektem zain-
teresowania przeprowadzonej analizy byta funkcja spektralna [zdefiniowana wzorem (4.21)]
i wlasciwosci topologiczne. Widmo pétprzewodnikéw Pby_,Sn,Te i Pb;_,Sn,Se okreslano
natomiast za pomoca przyblizenia wirtualnego krysztalu, samozgodnie uwzgledniajac
wktad od komponentéow o koncentracjach x oraz 1 — x. Podczas finalnej obrony pracy
chciatbym prosi¢ Doktoranta o przedstawienie algorytmu wymienionego podejscia z uwzgle-
dnieniem wiarygodnosci wyznaczanych relacji dyspersyjnych, poniewaz przyblizenie ma
charakter lokalny.

Zestaw oryginalnych wynikow uzyskanych przez Doktoranta jest opisany w rozdziale
piatym. Zbadano tam charakterystyke widma energetycznego (pod katem wlasciwosci
topologicznych) wybranych struktur geometrycznych utworzonych na bazie pétprzewodni-
kéw SnTe i Pby_,Sn,Se. W szczegdlnosei rozpatrzono: a) supersieci utworzone przez pare
defektujacych plaszczyzn, b) uktady warstwowe z pojedynczym defektem plaszczyznowym,
¢) kwazidwuwymiarowe struktury typu Halla, d) nanodruty o przekroju w ksztalcie piecio-
boku oraz kwadratu. Wyniki dla dwoch pierwszych przypadkéw zostaly opublikowane
w artykule S. Samadi, R. Rechninski, R. Buczko, Phys. Rev. B 107, 205401 (2023).



W podrozdziale 5.1 zbadano strukture energetyczna i topologie tréjwymiarowego
krysztatu, ktérego komoérka elementarna posiada dwa defekty warstwowe (tzw. twin planes)
powstale z obrécenia plaszezyzn wzgedem wybranego kierunku o kat = (180°). Ilustracje
krysztatu z takimi defektami warstwowymi utworzonymi wzdtuz kierunku [111] przedsta-
wiono na rysunku 5.1b. Doktorant wskazal, ze takie supersieci cechuja sie: symetria
odbiciowa wzgledem (111), symetria zwierciadlana {110} oraz symetria obrotowa Cj.
Dla konfiguracji komérki elementarnej o identycznej jonowosci wystepuje ponadto syme-
tria inwersji, za$ w konfigurcji o mieszanej jonowosci takiej symetrii brak. Heksagonalny
ksztalt trojwymiarowej strefy Brillouina przedstawia rysunek (5.2). Struktury elektronowe
kazdego typu jonowosci wyznaczone wzdhuz kierunkéw wysokiej symetrii dla komorki
zltozonej z dwustu warstw w polowie rozdzielonych defektami warstwowymi przedstawio-
no na rysunkach (5.3)-(5.5). Charakterystyke topologicznosci zestawiono w tabeli (5.1),
podajac wartos¢ indeksow Zs i zwierciadlanych liczb Cherna C,,, wyznaczonych procedura
Fu-Kane’a (w supersieci o identycznej jonowosci) oraz metoda Fukui (dla konfiguracji
mieszanej jonowosci). Dla doktadniejszego wgladu w pochodzenie niezmiennikéw topo-
logicznych zbadano krzywizne Berry’ego na przekrojach strefy Brillouina w plaszczyznach
I'MK oraz ALH. Stwierdzono, ze ekstremalne wartosci krzywizny Berry’ego wystepuja
w poblizu punktéw wysokiej symetrii. Wysumowujac strumien Berry’ego z otoczenia
trzech punktéw M oraz punktu I' odtworzono zwierciadlane liczby Cherna z tabeli (5.1).
Wartos$é niezmiennikow topologicznych determinuje liczbe stanéw brzegowych i dla obec-
nego przypadku wystepowanie takich stanéw powierzchniowych dla krysztatu pémieskon-
czonego potwierdzono obliczeniami funkcji spektralnej wzdhiz powierzchni (110) i (112).
Dla réznych konfiguracji jonowych stwierdzono obecno$¢ stozkow Diraca w przerwie pot-
przewodnikowej, ktérych liczba byla konsystentna z wartoscia niezmiennikéw topologicz-
nych. Funkcje spektralne dla powierzchni (110) i (112) przedstawiono odpowiednio na
rysunkach (5.9) oraz (5.10).

W kolejnym podrozdziale 5.2 zbadano wplyw pojedynczego defektu warstwowego na
topologie stanéw energetycznych krysztalu o skorniczonej grubosci. Konkretne obliczenia
przeprowadzono dla uktadu zlozonego ze 121 warstw, czyli o grubosci rzedu 21,8 nm.
Defekt warstwowy znajdowal sie w centralnej czesci uktadu o wskaznikach Millera (111),
zas jego odleglosé od powierzchni dolnej/gérnej byta na tyle duza, ze efekty hybrydyza-
¢ji byly zaniedbywalne. Na podstawie przeprowadzonych obliczen wyznaczono strukture
pasmowa dla konfiguracji kationowej i anionowej ukladu, zaktadajac identyczna jonowosé
warstw powierzchniowych i defektowej. Widmo energetyczne poszczegdlnych konfigu-
racji przedstawiono na rysunku (5.12) z wyréznieniem linii dyspersyjnych pochodzacych
od warstw powierzchniowych, warstwy defektowej oraz pozostalej czesci uktadu. Stany
powierzchniowe obu konfiguracji jonowych wskazaly obecnos¢ czterech stozkéw Diraca:
jednego wokdt punktu I' i trzech wzgledem punktow M; strefy Brillouina. Brzegowe

funkcje spektralne wzdhiz kierunku [112] strefy Brillouina przedstawiono na rysunku



(5.13), podajac wage spektralna podprzestrzeni +i. Do okreslenia topologicznosci de-
fektu warstwowego zaindukowano przerwe stanéw powierzchniowych poprzez przylozenie
potencjalu zaburzajacego. Wyniki uzyskane w obecnosci potencjalu niemagnetycznego
(przytozonego o przeciwnej wartosci dla warstwy dolnej i gérnej) sa pokazane na rysunku
(5.14). Zbadano nastepnie zwierciadlana krzywizne Berry’ego anionowego i kationowego
defektu warstwowego, wymuszajac przerwe modéw Diraca polem magnetycznym (poprzez
rozszczepienie Zeemana o warosci 0,5 eV). Obliczenia wskazaly frakcjonalna wartosé stru-
mienia Berry’ego wokét punktéw wysokiej symetrii I' i M. Zwierciadlana liczba Cherna
wyniosta w rezultacie (), = 2 dla konfiguracji kationowej oraz odpowiednio C,, = 1
dla konfiguracji anionowej. Pomocna procedure w analizie topologii struktury pasmowej
(uwzgledniajaca wktad stanéw defektowych, powierzchniowych oraz pozostalej czesci bada-
nych uktadéw) opracowal pan Rafal Rechcinski, wspétautor publikacji Phys. Rev. B 107,
205401 (2023). Metode okreslania rzutowanej krzywizny Berry’ego zarysowano w pod-
rozdziale 5.2.3 rozprawy doktorskiej, zas szczegétowy schemat obliczeniowy jest przedsta-
wiony w dodatku C wymienionej publikacji.

W podrozdziale 5.3 przeanalizowano warunki realizowalnosci kwantowego spinowego
efektu Halla (QSH) w cienkich ukladach na bazie warstw pétprzewodnika SnTe. W tym
celu rozpatrzono kwazidwuwymiarowe struktury ztozone z kilkunastu do kilkudziesieciu
warstw, w ktérych hybrydyzacja powierzchni brzegowych prowadzi do inwersji pasm wokot
punktu I odpowiedzialnej za zjawisko QSH. Podstawy fizyczne tego mechanizmu opartego
na efekcie rozmiarowym byly wezesniej sformulowane przez Promotora i wspétpracownikéw
[New J. Phys. 17, 063041 (2015)] dla regularnych struktur krystalicznych pétprzewodnika
Sn'Te. Doktorant uogolnit ten scenariusz na przypadek uktadéw z centralnie wbudowanym
defektem warstwowym, dla ktérych oprécz niezmiennika topologicznego Zs mozna do-
datkowo okresli¢ zwierciadlana liczbe Cherna C,,. Na podstawie obliczen przeprowa-
dzonych dla modelu orbitali spd zbadano oscylacyjne zachowanie przerwy energetycznej
wokét punktu I' (oraz monotoniczna redukcje przerwy wokdt punktu M) w funkcji liczby
warstw krystalicznych, wskazujac obszary fazy topologicznie nietrywialnej |C,,| # 0.
Wiyniki uzyskane dla réznych konfiguracji powierzchni brzegowych i defektu warstwowego
sa przedstawione na rysunku (5.19). Do zilustrowania wptywu grubosci uktadu (tzn. liczby
warstw krystalicznych) na C,, przeprowadzono analize krzywizny Berry’ego. Wyniki
przedstawione na rysunkach (5.21) oraz (5.22) dla poszczegdlnych konfiguracji jonowych
wskazaly, ze zasadnicza role dla przejscia do fazy topologicznej i realizacji zjawiska QSH
odgrywa hybrydyzacja warstw brzegowych. Doktorant wyznaczyl tez funkcje spektralna
stanow brzegowych, potwierdzajac obecnos¢ helikalnych modéw wokoét punktu [ w ukla-
dach o liczbie warstw odpowiadajacej niezerowemu niezmiennikowi C,,.

Podrozdzial 5.4 analizuje topologiczna charakterystyke nanodrutéw poétprzewodnikow
SnTe i Pby_,Sn,Se o przekrojach pieciobocznym i kwadratowym. Badajac strukture

pasmowa drutéw kwantowych SnTe o przekroju pieciobocznym wykazano, ze powyzej



gruboéci 14 nm wystepuja mody typu Diraca wokét punktu I' propagujace wzdtuz rdzenia
oraz krawedzi. Mody krawedziowe realizuja sie wytacznie w ukladach o kationowej jonowos-
ci segmentow taczacych trygonalne komponenty nanodrutréw i maja Scisty zwiazek z wyste-
powaniem fazy topologicznego izolatora krystalicznego. W strukturze pasmowej obecne
sa rowniez stany powierzchniowe, ktére sprzegaja sie z modami krawedziowymi (nawet
przy wzroscie grubosci nanodrutéw). Sposrdd pieciu standéw krawedziowych tylko jedna
para ma charakter typu Diraca, co wykazano na rysunku (5.30) w oparciu o analize
symetrii C5. W przypadku nanodrutéw o jonowosci anionowej stwierdzono brak inwersji
pasm i tym samym wystepowanie fazy nietopologicznej. Analogiczne wlasciwosci stwier-
dzono w pétprzewodniku Pb;_,Sn,Se, gdzie rdzeniowy mod Diraca wyksztalca sie wokdt
punktu I' w kationowych konfiguracjach drutéw kwantowych o grubosci powyzej 28,6 nm.
Wykazano ponadto, ze wbudowanie $cianek domenowych (211) na kazdym z pieciu try-
gonalnych komponentach nanodrutu nie zmienia jako$ciowo topologicznych wiasciwosci
ukladu, o ile zachowana jest symetria C5. Doktorant przedstawit argumentacje oparta na
nieskoenergetycznym modelu stanéw krawedziowych, uzasadniajaca dlaczego tylko jedna
para takich modéw ma charakter Diraca. Ostatni fragment rozdzialu piatego dotyczy
struktury pasmowej drutéw kwantowych potprzewodnika Sn'Te o przekroju kwadratowym.
W tym przypadku rozpatrzono geometrie o symetrii obrotowej C'y oraz wariant symetrii
45 przedstawiony na rysunku (5.38b). W obu przypadkach obliczenia wykazaly efektywna
hybrydyzacje stanéw powierzchniowych, uniemozliwiajaca wystepowanie bezmasowych
modow. Na tej podstawie Doktorant wywnioskowal, ze tylko w nanodrutach o przekrojach
charakteryzowanych symetria obrotowa C,, o nieparzystej liczbie n mozliwe jest istnienie
niezdegenerowanej pary modéw krawedziowych typu Diraca. W pozostatych przypadkach
(tzn. dla parzystych liczb n) efekty hybrydyzacyjne indukuja przerwe w dyspersji modéw
krawedziowych.

W podsumowaniu (rozdzial 6) Doktorant zebral najwazniejsze wnioski obliczen te-
oretycznych przeprowadzonych dla tréjwymiarowych supersieci, kwazidwuwymiarowych
uktadow hallowskich i dla nanodrutéw kwantowych. Podkreslit kluczowa role symetrii
poszczegdlnych uktadéw, ktéra warunkuje pojawienie si¢ chronionych topologicznie modéw
brzegowych przy przejsciu zaindukowanym inwersja pasm. Adekwatnym niezmiennikiem
topologicznym w supersieciach z podwdjnym oraz pojedynczym defektem plaszczyznowym
jest zwierciadlana liczba Cherna, ktérej wartos$¢ jest zdeterminowana kationowa lub anio-
nowa konfiguracja defektu plaszczyznowego i przeklada sie nastepnie na topologiczna
charakterystyke struktury pasmowej. Doktorant wykazal, ze przejawem topologicznego
wplywu defektu plaszczyznowego jest tez spinowy kwantowy efekt Halla z helikalnymi mo-
dami brzegowymi realizowalny gtéwnie w zaleznosci od grubosci cienkich ukltadéw. Dok-
torant okreslit uwarunkowania fazy topologicznego izolatora krystalicznego w potprzewo-
dnikowych nanodrutach kwantowych o réznych przekrojach, ktéra realizuje sie dla niepa-

rzystej symetrii obrotowej C),. Efekt ten zilustrowal na przyktadzie drutow kwantowych



o przekroju pieciobocznym (ktérych faza topologiczna ma miejsce wylacznie w przy-
padku kationowej jonowosci segmentow laczacych trygonalne komponenty nanodrutéw)
oraz przekroju kwadratowym (gdzie faza topologiczna nie moze by¢ realizowana).
Strona edytorska pracy doktorskiej nie wzbudza zadnych powazniejszych zastrzezen.
7 obowiazku recenzenta wymienie kilka zauwazonych potknieé: [strona 35] Typically, The
TCIS — Typically, the TCIS, [strona 36] are classified as a narrow — are classified as
narrow; [strona 36] They have been long attracted attention due to its unique — They have
attracted attention due to their unique; [strona 37) First principle calculations (see Fig. 3.1)
shows — First principle calculations (see Fig. 3.1) show; [strona 62] induce a new topological
phases — induce new topological phases; [strona 71] mirrir — mirror; [strona 75] However,
This — Howewver, this; [strona 80] investigating of topology — investigation of topology;
[strona 87] helps explain — helps to explain; [strona 104] s depended on — is dependent on.
Powyzsze uwagi nie maja najmniejszego wplywu rozumienie tresci rozprawy doktorskiej

i nie zmieniaja mojej bardzo pozytywnej oceny calosci pracy.

Przedlozona rozprawa doktorska wnosi istotny wklad w zrozumienie topologicznego
charakteru struktury pasmowej nanouktadéw potprzewodnikowych powstatych na bazie
pierwiastkéw IV i VI grupy ukladu okresowego. Doktorant przeprowadzil skrupulatna
analize symetrii, okreslit niezmienniki topologiczne w oparciu o adekwatne kryteria mode-
lowe oraz szczegdtowo zbadal strukture pasmowa i charakterystyke stanow brzegowych.
Rozprawa doktorska zostala przygotowana starannie w jezyku angielskim i spenia zwy-
czajowe oraz prawne wymagania okreslone w Ustawie Prawo o szkolnictwie wyzszym 1
nauce (Dz. U. z 2020 r. poz. 85 z pézniejszymi zmianami) do nadania stopnia doktora
w dyscyplinie nauki fizyczne. Na tej podstawie wnioskuje do Rady Naukowej Instytutu
Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie o dopuszczenie magistra Saeed-a Samadi

Bahnemiri do publicznej obrony oraz dalszych etapéw Jego przewodu doktorskiego.
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