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I. OPIS ROZPRAWY HABILITACYJNE]

Wkroétce po odkryciu grafenu przez zesp6t z Uniwersytetu w Manchesterze [Nov04] ta nowa
odmiana wegla stata si¢ tematem tak wielu prac naukowych, iz obecnie mozemy moéwié
o odrgbnej dziedzinie badan w ramach fizyki materii skondensowanej [Cas09]. Powodem
zainteresowania licznych zespotéw teoretycznych i dos§wiadczalnych sa nie tylko intrygujace
wlasnosci fizyczne grafenu, ktéry pozwala testowaé przewidywania relatywistycznej mecha-
niki kwantowej w fazie skondensowanej, ale przede wszystkim fakt, iz grafen jest rozwazany
jako nastgpca krzemu w przysztych uktadach elektronicznych [Gei09], a ponadto (z uwagi na
swoje nietypowe wiasnosci fizyczne) stwarza teoretyczne mozliwosci budowy urzadzen nie
majacych odpowiednikéw w elektronice krzemowej [Nov04, Ber0O4].

Tym wtasnie aspektom relatywistycznej fizyki materii skondensowanej, za ktérej umowny
poczatek mozna przyja¢ pomiar przewodnictwa elektrycznego grafenu [Nov05], poSwigcona
jest niniejsza rozprawa.

A. Wprowadzenie: Grafen jako dwuwymiarowy gaz bezmasowych
elektronow relatywistycznych

Wiasnosci fizyczne grafenu maja swoje Zrodto w jego strukturze pasmowej [Wald7, Clu57,
Slo58], przedstawionej schematycznie na Rysunku 1. W zakresie niskich energii relacj¢ dys-
persji dobrze przybliza szes¢ struktur stozkowych, scentrowanych w narozach pierwszej strefy
Brillouina, sposréd ktérych tylko dwie (zwykle nazywane dolinami K i K') sa nieréwno-
wazne. Przyktadowo, dynamika elektrondw w poblizu punktu /K opisana jest efektywnym

e
< ®
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@ ...
o... &
X ®
o. @
y A G
A® Y X ®
. .. P
B e -
X

Rysunek 1: Uktad atoméw w monowarstwie grafenowej (czes¢ lewa). Komorka elementarna
zawiera dwa atomy wegla, oznaczone jako A i B, z ktorych kazdy generuje sie¢
trojkatng. W strukturze pasmowej grafenu (czes¢ prawa) wystgpuje pasmo prze-
wodnictwa (£ > 0) i pasmo walencyjne (£ < 0), ktére stykaja si¢ w szeSciu
punktach nazywanych punktami Diraca. Trzy sposrdod nich zaznaczone czarnymi
(biatymi) kétkami potaczone sa z punktem K (K') za posrednictwem wektoréw
sieci odwrotnej, sa zatem od niego nierozréznialne.

xi



réwnaniem falowym dla bezmasowych czastek o spinie 1/2 [Sem84, Vin84]

. 0 Or — 10y Vg \ Wy
_mUF((%—I—i@y 0 )(@B)_E(@B ' S
Predkos¢ vp = %\/gTa /h = 10° m/s jest wprost proporcjonalna do catki przeskoku 7 ~ 3eV
i statej sieci @ = 0.246 nm, za$ spinorowa funkcja falowa ¥ = [W 4, U]T opisuje ampli-

tude¢ prawdopodobienistwa znalezienia elektronu na atomach nalezacych do poszczegdlnych
podsieci. Rownanie (1) zwykle zapisuje si¢ w formie HyW = EV, gdzie Hy = vpo - p,
o = (o,,0,) jest operatorem zbudowanym z macierzy Pauliego, za§ p = —ih(0,, 0,) jest
operatorem pedu dziatajacym w plaszczyznie warstwy grafenowej. Posta¢ rownania falowego
dla punktu K’ zalezy od reprezentacji, mozliwy jest taki jej wybdr aby réwnanie (1) pozostato
niezmienione [Bee08]. Wielkosci addytywne, jak na przyktad przewodnictwo elektryczne, na
0g6t sa suma wkladéw pochodzacych od no$nikéw w poblizu obu punktéw Diraca, nie jest
tak jednak zawsze. Tzw. indeks dolinowy, przyjmujacy wartosci K lub K’, jest w ogélnym
przypadku dodatkowym stopniem swobody (pseudospinem), ktéry w konkretnych uktadach
jest zachowany lub nie. Rozpraszanie no$nikéw pomigdzy punktami K i K’, wraz z kon-
sekwencjami dla wielko$ci mierzalnych jest szczegélowo badane w dalszych czgsciach tej
rozZprawy.

Jedna z unikalnych cech grafenu jest mozliwos¢ precyzyjnego sterowania domieszkowaniem
uktadu w szerokim zakresie, zarowno dla elektrondw jak i dziur, poprzez zmiang zewnetrznego
potencjatu elektrostatycznego [Nov0O4]. W przypadku idealnie czystej, balistycznej prébki,
teoretycznie mozliwe jest otrzymanie zerowego wypelnienia dla catej warstwy (prébki z nie-
porzadkiem wykazuja strukture domenowa, w ktorej sasiaduja ze soba male obszary o réznym
domieszkowaniu). Co ciekawe, zerowemu wypelnieniu towarzyszy co prawda zerowa gestosé
stanow, ale przewodnictwo wiasciwe uktadu jest rézne od zera i wyraza si¢ przez stale funda-

mentalne [Kat06, Two06] ,
4e 1
o= = (20.3 k). (2)

Poczatkowo, pomiary przewodnictwa elektrycznego grafenu dawaty kilkakrotnie wyzsza war-
to$¢ o, ~ 4e?/h (ktéra odpowiada opornosci 6.5 k€2) [Nov05], co zostalo szybko zinterpre-
towane w ramach kilku (konkurencyjnych) modeli nieporzadku w uktadzie [NomO7, Tit07,
A.6]. “Brakujqcy czynnik 1/7” zostat ostatecznie odnaleziony w 2007 roku przez zespot
z Uniwersytetu w Riverside [Mia07], ktéry uzyskat zgodno$¢ ze wzorem (2) na poziomie 20%.
Istotng sprawa bylo skupienie uwagi na matych, balistycznych prébkach o rozmiarach linio-
wych nie przekraczajacych 500 nm i szerokosci kilkakrotnie wigkszej niz dtugos¢. W takich
probkach wptyw nieporzadku i efektéw brzegowych na transport elektronéw jest niewielki.

Inng ciekawa konsekwencja relatywistycznego réwnania falowego (1) jest wartos$¢ absorpcji
Swiatlta widzialnego, przechodzacego przez warstwe grafenu, ktéra wynosi w przyblizeniu
2.3% i jest réwna iloczynowi liczby 7 i stalej struktury subtelnej o = e?/hc = 1/137.06
[NaiO8]. Pokazuje to, ze wiele przewidywan prostego modelu grafenu stworzonego do opisu
stanu podstawowego 1 wzbudzen niskoenergetycznych, stosuje si¢ w praktyce do opisu zjawisk
fizycznych w zakresie energii okoto 1 eV.
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B. Nowa koncepcja elektroniki kwantowej

Jak wspomniano powyzej, elektrony na poziomie Fermiego wystepuja w grafenie w dwdch
rodzinach, skupionych w obszarach wokét punktow K i K’ w pierwszej strefie Brillouina,
zwanych dalej dolinami. Mechanizm kontrolowanego obsadzania wybranej doliny zapro-
ponowano w pracy [A.1] otwierajacej t¢ rozprawe, a nastgpnie szczegdétowo przedyskutowano
w pracach [A.2, A.3]. Mechanizm ten stanowi podstawe teoretyczng nowej, proponowanej
dziedziny nanoelektroniki kwantowej, w ramach ktérej operacje na pseudospinie dolinowym,
wykonywane za pomoca urzadzen nazwanych filtrem i zaworem dolinowym, zast¢puja analo-
giczne operacje na spinie elektronu w spintronice [Wol01] i tej galezi obliczen kwantowych,
ktéra wykorzystuje spin elektronu [Cer05].

Analiza teoretyczna nanostruktur grafenowych wymaga uzupelnienia réwnania Diraca (1)
o odpowiednie warunki brzegowe, ktére w ogdlnosci moga sprzggaé elektrony w dolinach
K i K'. W szczegblnych sytuacjach mozliwy jest opis analityczny problemu, w przypadku
struktur takich jak filtr i zaw6r dolinowy konieczne jest jednak wyjscie poza ramy modelu
efektywnego i dyskusja Hamiltonianu ciasnego wiazania, ktéry dla uktadu w zewnetrznym
polu elektromagnetycznym ma postaé

H=>"7li)(jl + > Vili)il. 3)
] 7

V; jest tutaj zaleznym od potozenia potencjatem elektrostatycznym, pole magnetyczne (zadane
potencjatem A) wprowadzamy poprzez tzw. podstawienie Peierlsa

2mi [T
Tij = —T exp (Cbloz/ dr - A) ; 4)
R;

gdzie &y = h/e jest kwantem strumienia magnetycznego. Orbitale |i) i |j) zlokalizowane sa
na najblizszych weztach sieci typu plaster miodu (potozonych w punktach R; i R;), w prze-
ciwnym wypadku element macierzy przeskoku 7;; = 0. W przypadku, gdy badano strukture
energetycza uktadu [A.4, A.7] Hamiltonian (3) byt diagonalizowany numerycznie z uzyciem
standardowych technik. W pozostatych pracach rozwazano zagadnienia rozpraszania na sieci
typu plaster miodu, dla ktérej zaadaptowano metod¢ numeryczng opracowang wczesniej przez
Ando [And91] dla sieci kwadratowe;.

W pracy [A.1] pokazujemy, ze prad elektryczny przeptywajacy przez zwezenie pomigdzy
dwoma szerokimi obszarami grafenu (filtr dolinowy) jest spolaryzowany pseudospinowo, jesli
krawedzie zwezenia sa typu zigzag. Dla innych kierunkéw krystalograficznych osi zwezenia
filtr zachowuje swoje dziatanie pod warunkiem, ze o$ ta nie jest rownolegta do linii arm-
chair grafenu [A.3]. Zrédto fizyczne dzialania filtra dolinowego tkwi w szczegollnej struk-
turze energetycznej paskow grafenu o brzegach typu zigzag [Fuj96, Nak96]. Najnizsze pasmo
elektronowe (oraz najwyzsze pasmo dziurowe) nie posiada dodatkowej degeneracji zwigzanej
z pseudospinem dolinowym, ktéra posiadaja wyzsze pasma. Prowadzi to do uformowania
w pasku tzw. stanu brzegowego, dla ktérego przy ustalonym kierunku propagacji mamy tylko
jedna dopuszczalng warto$¢ pseudospinu dolinowego. Przedstawiony obraz—w zakresie nis-
kich energii—zasadniczo nie zmienia si¢ dla innych orientacji krystalograficznych [AkhO8b],
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za wyjatkiem paskoéw o brzegach typu armchair. Co ciekawe, nanourzadzenie (o brzegach
typu zigzag) zbudowane zaledwie z kilkuset atoméw pozwala teoretycznie otrzymaé polaryza-
cje dolinowa powyzej 95%, przez co stanowi ciekawa alternatywe dla filtréw spinowych.
Dziatanie filtra jest przy tym wyjatkowo odporne na uszkodzenia jego krawedzi, przykla-
dowo po usunigciu 10% losowo wybranych atoméw z krawedzi polaryzacja pradu pozostaje
na poziomie 85%.

Niezmiernie istotng cecha filtra dolinowego jest, iz jego dziatanie mozna kontrolowac¢ elek-
trostatycznie poprzez napigcie bramki: polaryzacja otrzymywana dla wypetnienia elektrono-
wego obszaru zwezenia jest przeciwna niz dla wypetnienia dziurowego. Z tego powodu, dwa
filtry umieszczone jeden za drugim tworza zawodr dolinowy: prad ptynie przez taki uktad
bez przeszkdd w przypadku zgodnych polaryzaciji filtréw sktadowych, w przypadku polaryza-
cji przeciwnych natgzenie pradu ulega ostabieniu, w wielu wypadkach praktycznie do zera.
Szczegdtowe dziatanie zaworu dolinowego jest przedmiotem pracy [A.2]. Okazuje si¢ m. in.
ze dziatanie zamknietego zaworu (przeciwne polaryzacje filtrow sktadowych) zalezy od tego,
czy liczba atoméw wegla w poprzek zwezenia jest parzysta czy tez nieparzysta, jak rowniez
od orientacji linii p—n rozdzielajacej filtry sktadowe. Obr6t tej linii, ktéry mozna wymusi¢ ma-
nipulujac zewnetrznym polem elektrycznym, prowadzi do ciekawego efektu przejawiajacego
si¢ sinusoidalnymi oscylacjami przewodnictwa elektrycznego uktadu.

Odrebna galaz badan dotyczy zastosowania grafenu jako materialu bazowego do realiza-
cji obliczen kwantowych, wykorzystujacych spin elektronu uwigzionego w kropce kwantowej
[Tra07]. W tym kontekscie, dodatkowa degeneracja pozioméw energetycznych (zwiazana
z pseudospinem dolinowym) jest przeszkoda, ktéra nalezy wyeliminowac aby mozliwe byto
wykonywanie operacji na ¢-bitach spinowych. W pracy [A.4] pokazujemy, ze w pierscieniach
grafenowych z tzw. uwigzieniem masowym [Ber87] poziomy energetyczne odpowiadajace
dolinom K i K’ ulegaja rozszczepieniu dla réznych od zera warto$ci strumienia magnety-
cznego przechodzacego przez pierScien. Zjawisko to, przewidziane teoretycznie, ma obser-
wowalne konsekwencje w postaci pradéw trwatych i rezonansowej struktury przewodnictwa
pierScienia. Rozszczepienie pozioméw w obecnosci strumienia magnetycznego pojawia si¢
takze w pierscieniach z brzegami typu zigzag, badanych numerycznie w ramach modelu cias-
nego wigzania (3), przy czym niewielka asymetria takiego pierScienia modyfikuje jedynie
strukture elektronowa dla matych wartoSci strumienia, gdzie pojawiaja si¢ przerwy ener-
getyczne nieobecne dla idealnego pierScienia. Dla wigkszych wartoSci strumienia, struktura
elektronowa pozostaje praktycznie niezmieniona. Sugeruje to, ze proponowany mechanizm
usuwania degeneracji dolinowej bedzie odporny na drobne defekty, niemozliwe do usunigcie
w realistycznych uktadach.

Efekt Aharonowa-Bohma w grafenie jest takze przedmiotem pracy [A.5], w ktorej badamy
numerycznie przewodnictwo pierScienia podtaczonego szeregowo do dwdch filtrow dolino-
wych i umieszczonego w jednorodnym polu magnetycznym. Przewodnictwo uktadu oscyluje
periodycznie w funkcji strumienia magnetycznego przechodzacego przez uktad (z okresem
réwnym kwantowi strumienia &y = h/e = 4.1 - 107 Wb), przy czym szczegétowa postaé
tych oscylacji zalezy od polaryzacji dotaczonych filtrow. Analiza fourierowska magnetoprze-
wodnictwa pokazuje, ze dla przeciwnych polaryzacji filtréw pierwsza sktadowa harmoniczna
ulega wyraZznemu ostabieniu (w poréwnaniu z wartoS$cia otrzymang dla polaryzacji zgodnych),
podczas gdy wyzsze sktadowe ulegaja nieznacznemu wzmocnieniu. Interpretacja fizyczna
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tych obserwacji jest stosunkowo prosta. Elektron po przejSciu przez pierwszy filtr ma ustalony
pseudospin dolinowy (K lub K'), zatem przejécie przez drugi filtr, o polaryzacji przeciwnej,
na og6t wymaga parokrotnego okrazenia pierScienia, aby pseudospin elektronu ulegt zmianie
w wyniku wielokrotnych zderzefi z nieregularnymi brzegami uktadu. Sredni czas rozprasza-
nia elektronu pomigdzy dolinami K i K’ jest przy tym wyraznie dtuzszy od semiklasyczne-
go czasu uwigzienia [Ric02]. Polaryzacja filtra wejSciowego i wyjSciowego pozwala zatem
efektywnie kontrolowa¢ czas uwigzienia elektronu Diraca w pierscieniu Aharonowa-Bohma
za posrednictwem zewngtrznego potencjatu elektrostatycznego.

C. Chaos kwantowy w grafenie

Punktem odniesienia dla dyskusji chaosu w grafenie jest historyczna praca Berry’ego i Mon-
dragona [Ber87], w ktorej dyskutowana jest struktura energetyczna bilardéw kwantowych
dla neutrin. Uwigzienie tych czastek zrealizowane jest poprzez obecno$¢ wyrazu masowego
m(z,y)o, w Hamiltonianie Diraca. Wyraz ten jest réwny zero wewnatrz uktadu, natomiast
na zewnatrz ro$nie do nieskonczono$ci (warunek brzegowy typu nieskoriczona masa), co za-
pewnia znikanie sktadowej pradu normalnej do brzegu uktadu. Taki warunek brzegowy tamie
symetri¢ wzglgdem odwrdcenia czasu (takze w zerowym polu magnetycznym) i sprawia, ze—
jesli uktad jest niecatkowalny—statystyka poziomdéw energetycznych odpowiada przewidy-
waniom teorii macierzy przypadkowych dla gaussowkiego zespotu unitarnego [Meh04].

W przypadku grafenu, sytuacja komplikuje si¢ ze wzgledu na obecnos$¢ dodatkowego pseu-
dospinu. W obecnosci zewngtrznego pola magnetycznego, Hamiltonian efektywny dla wzbu-
dzen niskoenergetycznych mozna zapisac jako

Heff - UF(pw - eAw)Ux X T + UF(py - eAy)Uy ® To + m(x, y)az ® 70, (5)

gdzie macierze Pauliego o; oraz 7; dzialaja w przestrzeni podsieciowych i dolinowych (odpo-
wiednio) stopni swobody, przy czym oy 1 7y s3 macierzami jednostkowymi. Symetrie Hamil-
tonianu (5) okreSlone sa przez operatory antyunitarne [Suz02, Can06]

T = (o0 ®7:)C, Ty = —i(o, ® 19)C, (6)

gdzie C oznacza operacj¢ sprzezenia zespolonego. 7 jest standardowym operatorem odwrdce-
nia czasu, za$ 7y jest specyficznym dla grafenu operatorem odwrdcenia czasu w pojedynczej
dolinie (K lub K”), dla ktérego zachodzi 77 = —1I, jest zatem nazywany operatorem symetrii
symplektycznej [Bee08]. W najciekawszym z punktu widzenia teorii przypadku, gdy mamy
do czynienia z uwigzieniem masowym za$ pseudospin dolinowy jest zachowany, globalna
symetria 7 nie jest tamana (dla B = 0), mamy jednak do czynienia z dwoma niezaleznymi
poduktadami (dla dolin K i K'), dla kazdego tamana jest specjalna symetria 7. Z tego
powodu scenariusz Berry’ego i Mondragona dla uktadéw niecatkowalnych jest odtwarzany,
mamy jedynie dodatkowo degeneracj¢ dolinowa. W rzeczywistym uktadzie grafenowym
nieporzadek krétkozasiggowy moze jednak eliminowac rolg symetrii 7 [Suz02]. Wéwcezas
dla B = 0 operator 7 nadal komutuje z H.g¢, bedziemy mieli zatem do czynienia z ortogo-
nalnq klasa symetrii, zas dla B # 0 otrzymamy zesp6t unitarny, lecz tym razem bez degene-
racji dolinowej. Innymi stowy, rozpraszanie elektronéw pomigdzy dolinami moze efektywnie
odtwarzaé symetri¢ ortogonalng w zerowym polu magnetycznym.
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Wyniki doswiadczalne dla kropek kwantowych wykonanych z grafenu [Pon08, Sta0O8] nie
pozwalaja niestety na jednoznaczng identyfikacja klasy symetrii na podstawie statystyk po-
zioméw energetycznych dla takich uktadéw. Z tego powodu, w pracy [A.7] analizujemy,
za pomoca symulacji komputerowych, dwa r6zne scenariusze realizacji chaosu kwantowego
w nieregularnych ptatkach grafenowych, wraz z konsekwencjami dla wielkoSci mierzalnych
tj. widm energetycznych uktadéw zamknigtych i transportu elektronéw przez uktady orwarte.
W kazdym z przypadkéw rozwazamy Hamiltonian typu ciasnego wiazania (3) na sieci, zas
rozmiary liniowe uktadu modelowego wynosza okoto 50 nm, co jest wartoScia zblizona do roz-
miaréw ptatkéw badanych przez zespoty do§wiadczalne.

W ramach pierwszego scenariusza, z monowarstwy grafenowej wycigto nieregularny ptatek
w taki sposob, aby wzdluz jego krawedzi rozmieszczone byly w przypadkowym porzadku
atomy nalezace do podsieci A i B. W ten prosty spos6b w uktadzie zrealizowany zostat
nieporzadek krétkozasiggowy, ktéry prowadzi do stosunkowo silnego rozpraszania elektronéw
pomigdzy dolinami. Z tego powodu, w uktadzie zamknigtym obserwowano statystyke pozio-
mow energetycznych zgodna z przewidywaniami teorii macierzy przypadkowych dla gaus-
sowskiego zespotu ortogonalnego w przypadku B = 0 i unitarnego w przypadku B # 0 (od-
chylenia od rozktadu unitarnego stawaly si¢ statystycznie nieistotne gdy catkowity strumien
przez uktad zblizat si¢ do wartosci &y = h/e). Analogicznie, w uktadzie otwartym obser-
wowano zjawisko stabej lokalizacji, oraz warto$ci uniwersalnych fluktuacji przewodnictwa
zgodne z odpowiednimi przewidywaniami teorii macierzy przypadkowych dla kwantowego
transportu elektronéw [Bee97]. Wyniki otrzymane w tej czeSci pracy, dotyczace statystyki
pozioméw energetycznych, zostaly potwierdzone dzigki podobnym symulacjom wykonanym
niezaleznie przez zesp6t z Uniwersytetu Technicznego w Wiedniu [Lib09].

W ramach drugiego scenariusza, w identycznych ptatkach grafenowych wprowadzono wy-
raz masowy Hamiltonianu (5), ktéry na poziomie modelu ciasnego wiazania realizuje si¢
poprzez potencjal alternujqcy pomigdzy podsieciami. Amplituda takiego potencjatu osiagata
warto$¢ ~ 2 eV na krawedzi ptatka i1 szybko zanikata wraz z odlegtoscia od krawedzi. Fizy-
cznie, przyczyna wystepowania potencjatu alternujacego w uktadzie moze by¢ spontaniczne
uporzadkowanie antyferromagnetyczne spinéw elektronéw, zaindukowane oddziatywaniem
kulombowskim [Son06, WimO8], ktore jest stabo ekranowane na krawedzi ptatka. W obec-
nosci wyrazu masowego, odpowiednie charakterystyki statystyczne obliczone dla nanoukta-
déw zamknigtych i1 otwartych sugeruja, ze ich klasy symetrii sg rézne (dla B = 0). Ten
pozorny paradoks stanowi centralny wynik pracy [A.7] i posiada stosunkowo proste wyjasnie-
nie. W matych uktadach dyskretnych, wyraz masowy istotnie wydtuza Sredni czas rozprasza-
nia elektronéw pomigdzy dolinami, jednak czas ten nadal pozostaje skoficzony. W uktadzie
otwartym zjawiska o skalach czasowych dluzszych niz czas uwig¢zienia maja maty wptyw na
wielkosci mierzalne, dlatego obserwujemy znaczne oslabienie efektu stabej lokalizacji (efekt
ten nie wystgpuje w uktadach chaotycznych o unitarnej klasie symetrii [Bee97]), ktéremu to-
warzysza warto$ci fluktuacji przewodnictwa zblizone do oczekiwanych dla uktadu o statystyce
unitarnej (z dodatkowa degeneracja dolinowa). Dla uktadu zamknigtego z kolei, charak-
terystyczng skala czasowa jest znacznie dtuzszy czas Plancka, w poréwnaniu z ktérym pseu-
dospin dolinowy jest rozpraszany szybko, i statystyki pozioméw energetycznych wskazuja
na ortogonalng klas¢ symetrii, wykazujac jedynie nieznaczne ré6znice w poréwnaniu z otrzy-
manymi dla platkéw bez wyrazu masowego (szybsza zbiezno$¢ do statystyki unitarnej przy
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wzroScie pola magnetycznego). Wydaje si¢ zatem, ze realizacji fizycznej uktadu o unitarne;j
klasie symetrii w zerowym polu, rozwazanego teoretycznie przez Berry’ego i Mondragona,
nalezy szukac raczej posréd grafenowych nanouktadéw otwartych, niz w obszarze blokady
kulombowskiej, jak to czyniono do tej pory.

Wyniki opisane w pracy [A.7] znaczaco uzupetniaja ustalenia wczesnej pracy [A.6], ktora
takze stanowi czgSC tej rozprawy. Pokazano w niej, ze: (i) fluktuacje przewodnictwa pros-
tokatnego paska grafenowego z nieporzadkiem zgadzaja si¢ z warto$ciami uniwersalnymi dla
ortogonalnej klasy symetrii, jesli potencjat definiujacy nieporzadek (typu Andersona) szybko
zmienia si¢ w skali dlugo$ci komorki elementarnej, lub (ii) fluktuacje przewodnictwa znacznie
te wartosci przewyzszaja, jesli potencjat wolno zmienia si¢ w funkcji potozenia. W drugim
przypadku, ograniczone rozmiary uktadéw badanych numerycznie, nie pozwolity jednak sfor-
mutowaé jednoznacznych wnioskéw fizycznych.

D. Symetria i tunelowanie elektronéw Diraca w nanoukladach

Oproécz przewodnictwa wlasciwego, ktorego wartoS¢ (2) wyraza si¢ przez stale fundamen-
talne, kwantowy transport elektronéw w balistycznym grafenie charakteryzuje jeszcze jedna
ciekawa wilasno$¢. Wiaze si¢ ona ze zjawiskem szumu Srutowego, czyli fluktuacji pradu
elektrycznego wynikajacych z kwantowej natury tadunku elektrycznego, i obserwowanych
w wielu uktadach nanoelektronicznych [Bla00, Bee03]. Gesto$¢ widmowa szumu Srutowego
definiuje si¢ poprzez transformate funkcji korelacji dla pradéw mierzonych w réznych chwilach
czasu -

S(w) = 2 / dte™ (AT(t + 1) AT (1)), D
gdzie AI(t) oznacza fluktuacje pradu wokét wartosci §redniej I, za$ (...) oznacza Sred-
niowanie po czasie poczatkowym t,. W granicy niskich temperatur i czgstosci, wyrazenie
(7) mozna zapisac jako

2
se
S = QeVTzn:Tn(l ~T,), (8)

gdzie V' oznacza réznicg potencjatow po obu stronach uktadu, 7;, jest prawdopodobienst-
wem przejscia elektronu dla n-tego modu normalnego, za$ s oznacza degeneracj¢ stanéw
zalezng od symetrii uktadu. Czynnik 1 — 7;, we wzorze (8) wprowadza redukcje fluktuacji
pradu ze wzgledu na zakaz Pauliego, bez tego czynnika otrzymalibySmy S = Spoisson = 2¢el.
W praktyce, charakteryzujac szum Srutowy wygodnie jest postugiwac si¢ bezwymiarowym
wspotczynnikiem Fano F' = S/ Spoisson-

W przypadku niedomieszkowanego grafenu, wspétczynnik Fano wynosi F' = 1/3 [Two06],
co jest rowne wartosci dla metalu z nieporzadkiem [Bee92, Nag92]. Wynik ten jest dosS¢
nieoczekiwany, gdyz uktad badany teoretycznie w pracy [Two06] byt balistyczny. Analogia
pomigdzy balistycznym grafenem a dyfuzyjnym metalem okazuje jeszcze glebsza, zgodnos¢
dotyczy nie tylko wspoétczynnika Fano, ale réwniez rozktadu statystycznego prawdopodo-
biefistw przejscia p(T'), ktéry dla obu uktadéw ma postaé

1

p(T) x TVI=T

9)
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Z tego powodu przyjeto mowié o pseudodyfuzyjnym transporcie elektrondw w grafenie. Prze-
widywania pracy [Two06] dla wspétczynnika Fano zostaly niedawno potwierdzone w dwéch
niezaleznych eksperymentach [Car08, Dan08]. Zgodnos$¢ z teoria (na poziomie 10%) uzyskano
jednak wytacznie dla prébek o duzym stosunku szerokosci do diugosci W/L > 10, podob-
nie sytuacja wyglada dla przewodnictwa elektrycznego [Mia07]. Sugeruje to istotny wptyw
zjawisk zachodzacych na krawedziach uktadu na transport elektronéw. Praca [Two06] przewi-
duje wprawdzie zaleznos$¢ przewodnictwa i wspétczynnika Fano od warunkéw brzegowych,
znika ona jednak dla W/L 2 4.

Opisana wyzej rozbiezno$¢ teorii z doSwiadczeniem (dla prébek prostokatnych o malym
W/ L) stanowita motywacje dla pracy [A.8] wchodzacej w sktad tej rozprawy. W pracy rozwa-
zamy transport elektronéw przez prébki grafenowe o réznych ksztaltach, ktére zostaty tak do-
brane, aby rola krawedzi uktadu zostala catkowicie wyeliminowana (geometria typu Corbino)
lub znacznie ograniczona (uktady, w ktérych gesto$¢ pradu szybko maleje z odlegtoscia od osi
symetrii). Rozwiazania analityczne zagadnienia rozpraszania dla badanych uktadéw otrzy-
mano stosujac mapowanie konforemne na prostokatny pasek grafenowy. Mozliwos¢ taka
wynika z faktu, ze rozwigzanie og6lne réwnania Diraca (1) dla & = 0 ma postac

U(z,y) = < i’;‘gifz% ) , (10)

gdzie ¥ 4 1 U sg funkcjami holomorficznymi. Zatem po przeksztalceniu uktadu wspétrzed-

nych zadanym funkcja analityczng z(w) = x(u-+iv)+iy(u+iv), spinor zbudowany ze sktad-

nikéw Uy = V,y(z(w)) 1 Vg = Up(z(w*)) jest rozwiazaniem réwnania Diraca w nowych

zmiennych (u,v). Stosowalnos$¢ przedstawionego krétko powyzej podejscia do problemu

rozpraszania w ukladzie otwartym wynika dalej ze specyficznej dla grafenu niezaleznoSci

prawdopodobienstw przejScia od parametréw Hamiltonianu opisujacego gaz elektronowy w do-
prowadzeniach [Sch07]. Ponadto, dzialanie metody dla nanouktadéw weryfikujemy w pracy

[A.8] poprzez pordwnanie wynikéw analitycznych z otrzymanymi niezaleznie z pomocga symu-
lacji komputerowych lub innych technik analitycznych, jesli sa dostgpne (a jest tak w przy-

padku dysku Corbino).

Dla wszystkich geometrii rozwazanych w pracy [A.8] stwierdzono wystgpowanie trans-
portu pseudodyfuzyjnego. Ma to miejsce w zakresie parametréw geometrycznych, dla ktérych
uktad mozna odwzorowac konforemnie na pasek grafenowy z W/L > 1. Poza tym zakresem,
zidentyfikowano nowy rodzaj transportu tunelowego, dla ktérego przewodnictwo elektryczne
wykazuje zanik potggowy z rozmiarem liniowym uktadu

G o L7, (11)

gdzie « jest wyktadnikiem zaleznym od geometrii uktadu (w najprostszym przypadku dysku
Corbino mamy « = 1). Ponadto, w obszarze transportu tunelowego obserwujemy asymptoty-
czng relacj¢ pomigdzy przewodnictwem elektrycznym i wspoétczynnikiem Fano

862

G~ x(1-F) (12)

gdzie s = 8 dla geometrii Corbino, ktéra zachowuje petna (symplektyczna) klase symetrii
rOwnania Diraca, s = 4 dla uktadéw z warunkami brzegowymi typu nieskoiiczona masa,
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ktére tamia symetri¢ symplektyczng lecz nie rozpraszaja elektronéw pomigdzy dolinami K
i K’, lub s = 2 gdy pseudospin dolinowy nie jest zachowany (co ma miejsce np. w obecnosci
krawedzi typu armchair). Relacja (12) stanowi zatem wygodne narzgdzie do identyfikacji
klasy symetrii nanouktadu grafenowego (bez odwotywania si¢ do jego parametrow geome-
trycznych), ktére moze zastapi¢ analiz¢ rozktadu statystycznego poziomow energetycznych
i fluktuacji przewodnictwa, dyskutowane w poprzednim rozdziale.

W pracy [A.9], ktéra zamyka przedtozona rozprawg, obliczono analitycznie przewodnictwo
elektryczne dysku Corbino w grafenie, dla dowolnego domieszkowania i indukcji jednorod-
nego pola magnetycznego. Pokazano, ze w poblizu punktu Diraca przewodnictwo oscy-
luje periodycznie (w dobrym przyblizeniu: sinusoidalnie) jako funkcja strumienia magne-
tycznego przechodzacego przez powierzchni¢ dysku, okres oscylacji jest przy tym réwny
(2h/e)In(Ry/Ry), gdzie Ry i Ry oznacza wewngtrzny i zewnetrznym promien dysku. Ampli-
tuda oscylacji szybko wzrasta z ilorazem R,/ R;, przekraczajac 10% wartosci Sredniej dla
Ry/Ry > 5. Ze wzrostem domieszkowania, obszar przewodzacy na diagramie domiesz-
kowanie—pole magnetyczne poczatkowo maleje, a nastgpnie rosnie, gdyz dla duzych do-
mieszkowan uktad zachowuje si¢ kwaziklasycznie (tj. przewodzi prad elektryczny gdy Sred-
nica orbity cyklotronowej 2r. > Ry — Ry, gdzie r. = hkr/eB). W obszarze posrednim
pomigdzy transportem tunelowym a balistycznym, dysk wykazuje maksymalny magnetoopor
gdy wektor falowy na poziomie Fermiego kr ~ (R, — R;)~!. Dla duzych wypelnien i silnych
pol magnetycznych pojawia si¢ przewodnictwo rezonansowe dla pozioméw Landaua, tj. gdy
rckp = 2n, gdzie n jest liczba catkowita. Manipulujac domieszkowaniem i polem magnety-
cznym w taki sposéb, aby uktad caty czas znajdowat si¢ na n-tym poziomie Landaua, otrzymu-
jemy ponownie sinusoidalne oscylacje przewodnictwa, podobne do obserwowanych w poblizu
punktu Diraca. W tym sensie punkt Diraca mozna uwazac za zerowy poziom Landaua prébki
grafenowej w polu magnetycznym. Nalezy przy tym podkreslié, ze o ile kwaziklasyczne za-
chowanie uktadu dla silnych domieszkowan odtwarza wyniki otrzymane wczes$niej dla pros-
tokatnego paska grafenowego w polu magnetycznym [Pra07], o tyle periodyczne oscylacje
magnetoprzewodnictwa w punkcie Diraca (jak réwniez na kazdym z pozioméw Landaua) sa
specyficzne dla dysku Corbino, a transport elektronéw przez taki uktad nie byt wczesniej
rozwazany w literaturze dotyczacej grafenu.

W pracy [A.9] badano takze wptyw odbicia Andreeva [Akh07] na zachowanie uktadu w sytu-
acji, gdy jedna z elektrod jest nadprzewodzaca. Okazuje sig, ze takie odbicie znacznie wzmac-
nia oscylacje przewodnictwa w obszarze tunelowym, nie zmienia jednak ich okresu. Przy-
ktadowo, amplituda oscylacji na poziomie 10% $redniego przewodnictwa osiagana jest juz
dla Ry/R; > 2.2. Zachowanie uktadu w obszarze balistycznym nie zmienia si¢ natomiast
w sposOb zauwazalny. Poniewaz pola krytyczne nadprzewodnikéw I rodzaju sa niewielkie,
za$ uzyskanie polaczenia nadprzewodnika II rodzaju z grafenem w praktyce moze by¢ trudne
przypuszczam, ze wptyw odbicia Andreeva na przewodnictwo uktadu rzeczywistego polegat
bedzie na znacznym poglebieniu minimum przewodnictwa dla B = 0, w poréwnaniu z mini-
mami dla wyzszych pol, w przypadku ktérych elektroda pierwotnie nadprzewodzaca przejdzie
juz do stanu normalnego.

W koncowej czesci pracy [A.9] wyrazam nadzieje, ze przedstawiona analiza teoretyczna
spotka si¢ z zainteresowaniem zespoléw doswiadczalnych, gdyz opisane oscylacje przewod-
nictwa dysku Corbino w grafenie wydaja si¢ by¢ nowej klasy zjawiskiem w dziedzinie trans-
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portu elektronéw w uktadach mezoskopowych. Nie wida¢ przy tym zasadniczych przeszkdd,
ktére mogtyby utrudnié realizacj¢ doSwiadczalng tego zjawiska. Przyktadowo, dla dysku
grafenowego o Srednicy 100 nm oscylacje powinny by¢é widoczne w polach okoto 1T przy
temperaturach rzedu 0.1 K, czyli w warunkach osiagalnych w wielu wspétczesnych labora-
toriach, w tym co najmniej trzech w naszym kraju. Dla przyktadu, niemal identycznych
warunkéw zewnetrznych wymaga do dziatania grafenowy interferoment typu Aharonowa-
Bohma, a urzadzenia takie zbudowano niezaleznie juz w dwdch osrodkach [Rus08, Sta09],
pomimo znacznych trudnosci zwigzanych z precyzyjnym wycigciem cienkiego pierScienia
grafenowego tak, aby kazdy fragment obwodu wykazywat wysokie przewodnictwo elektryczne.
W przypadku dysku Corbino, trudnosci takie nie powinny wystapic.

II. PRACE BADAWCZE NIEZWIAZANE Z ROZPRAWA
HABILITACYJNA,

A. Krotkie omowienie rozprawy doktorskiej

W okresie studiéw doktoranckich (2000-2003) przygotowalem, pod kierunkiem promotora
Prof. dr hab. J6zefa Spalka, rozprawe doktorska zatytutowana: Physical properties and quan-
tum phase transitions in strongly correlated electron systems from a combined exact diagona-
lization—ab initio approach [Dok03]. Praca stanowita punkt wyjscia do wigkszos$ci badan
prowadzonych w pierwszych latach po jej obronie (2003-2007). Z tego powodu, przed-
stawie teraz pokrétce materiat zawarty w pracy doktorskiej, ze szczegdélnym uwzglednieniem
wynikéw niepublikowanych przed jej obrona.

Przedmiotem pracy byty zastosowania nowej metody opisu silnie skorelowanych fermionéw
(EDABI) do badan uktadéw nanoskopowych, takich jak tancuchy atomowe, klastry i dra-
binki, zawierajace N < 16 atoméw. Metoda EDABI, taczaca Scista diagonalizacje hamil-
tonianu w przestrzeni Focka z optymalizacja jednoczastkowych funkcji falowych w jednym
schemacie wariacyjnym, jest rozwijana w naszym zespole od 2000 roku [Spa0O0]. Pierwsze
zastosowania metody dotyczyly m. in. lokalizacji elektronéw w uktadach jednowymiaro-
wych bliskich punktu przejscia metal-izolator [Spa0O1], dimeryzacji i drgahh zerowych w ta-
kich uktadach [Ryc02], pozniej badano takze stany elektronowe prostych molekut i atomow
[Gor05, RycO6a]. W pracy doktorskiej, analiza uktadéow jednowymiarowych zostata istotnie
rozszerzona poprzez dyskusje dynamicznych funkcji korelacji oraz systematyczne rozwigzanie
problemu wyboru warunkéw brzegowych, istotnego dla matych uktadéw. Ponadto, przed-
stawiono oryginalne wyniki dotyczace energii stanu podstawowego tréjwymiarowego klastra
H, i analizg stabilno$ci tego uktadu, wraz z dyskusja mozliwych konsekwencji dla metalizacji
wodoru w trzech wymiarach.

Prace rozpoczyna szczegétowe oméwienie podstaw formalnych metody EDABI, jej znacze-
nie dla $cistej analizy uktadéw skorelowanych, oraz zwiazku z metoda multiconfiguration—
interaction (MCI) stosowana w chemii kwantowej. Zasadnicza czg¢$¢ pracy stanowi anali-
za stanu podstawowego, wzbudzen jednoczastkowych i wlasnosci transportowych taicuchéw
nanoskopowych zawierajacych N < 16 atoméw. Przedyskutowano rowniez zagadnienie wy-
boru optymalnych warunkéw brzegowych (minimalizujacych energi¢ stanu podstawowego),
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oraz jego zwiazek z pojeciem fikcyjnego strumienia magnetycznego, wprowadzonym przez
Kohna [Koh64]. Ponadto, analizowano stabilnos¢ klastra H, dla réwnoleglej i prostopadte;]
orientacji osi dtugich molekut. Przedyskutowano takze prawdopodobne konsekwencje tych
wynikéw dla przejscia metal—izolator w tréjwymiarowym krysztale wodoru, ktére jest zwia-
zane z dysocjacja molekul pod wysokim ciSnieniem. Pracge zamyka analiza statycznych i
dynamicznych funkcji korelacji dla drabinek wodorowych, wraz z dyskusja tzw. katastrofy
dielektrycznej, ktéra zachodzi w uktadach podlegajacych gwattownej transformacji od izola-
tora pasmowego do izolatora typu Motta—Hubbarda.

Podsumowujac, gtowne tezy rozprawy doktorskiej to:

e wspdlistnienie cech metalu i izolatora w potéwkowo wypetnionym nanotancuchu i stop-
niowa dominacja cech izolatora Motta—Hubbarda ze wzrostem stalej sieci;

e transformacja uktadu od nanometalu (z maksymalng przewodnoS$cia dopuszalng w ra-
mach mechaniki kwantowej) do nanoizolatora z uporzadkowaniem tadunkowym dla
wypetnienia 1/4;

e stabilnos$¢ klastra H, i drabinek wzglgdem rozpadu na czasteczki Hy, oraz dysocjacja
molekut dla wysokich gestosci;

e obecnos¢ katastrofy dielektrycznej w drabince ptaskiej podlegajacej transformacji od
uporzadkowania charakterystycznego dla izolatora pasmowego (zamknigte powtoki mo-
lekularne) do izolatora typu Motta—Hubbarda.

Oryginalnag cecha badan przedstawionych w pracy byta analiza wtasnoSci uktadéw silnie sko-
relowanych jako funkcji ich parametréw geometrycznych (np. statej sieci dla taincucha), za-
miast jako funkcji abstrakcyjnych parametréw modelowych. Takie podejscie, mozliwe w ra-
mach metody EDABI, zasadniczo upraszcza analiz¢, zwlaszcza dla uktadow z oddziatywania-
mi dalekiego zasiggu.

Wyniki opisane w rozprawie doktorskiej byty podstawa prac [Ryc04, Ryc05], a takze czgSci
pracy [Gor05] i czgsci artykutu przegladowego [Spa07].

B. Lokalizacja Motta i przewodnos¢ ukladéw nanoskopowych
(2003-2005)

Jako nowy wynik otrzymany po obronie pracy doktorskiej, w pierwszej kolejnosci wymienié
nalezy zastosowanie kryterium lokalizacji wieloczastkowej funkcji falowej, zaproponowanego
przez Reste 1 Sorelle [Res99] do opisu skorelowanych elektronéw w uktadzie nanoskopowym.
Kryterium to, razem z przeprowadzona wczesniej analiza rozkladu elektronéw w przestrzeni
pedéw (w oparciu o skalowanie typu Tomonagi—Luttingera) i zachowania wagi Drudego ze
wzrostem liczby atoméw N w lancuchu, daje spojny opis nietypowego zjawiska, ktére pro-
ponujemy nazwaé czesciowq lokalizacjq elektrondw w nanouktadach [Ryc04]. W duzym
skrécie, uktad taki wykazuje pewne cechy izolatora typu Motta—Hubbarda (przerwa energety-
czna i czgSciowe uporzadkowanie spinowe pomimo braku spontanicznego ztamania symetrii
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w jednym wymiarze) i pewne cechy jednowymiarowego metalu (a wtasciwie cieczy kwan-
towej typu Tomonagi—Luttingera), jak niezerowa waga Drudego czy charakterystyczny prze-
bieg funkcji rozkladu elektronéw w przestrzeni pgdéw. Wspomniane cechy zawsze wspotist-
niejq (dla skoficzonego N), jednak od parametrow uktadu (w tym wypadku statej sieci R)
zalezy, ktore z nich dominuja. Na tej podstawie mozna stwierdzié, ze stan izolatora Motta
realizuje si¢ stopniowo ze wzrostem stalej sieci. Analizg, przedstawiong w pracy [Ryc04]
uzupelnia obliczenie przerwy spinowej, ktorej zanik ze wzrostem NV jasno pokazuje, ze uktad
jest izolatorem Motta w granicy N — oo, oraz zrenormalizowana relacja dyspersji dla elek-
trondw 1 dziur, z ktérej wynika, ze przyblizenie Hartree—Focka daje wprawdzie poprawny opis
ksztaltu podpasm Hubbarda, jednak warto$¢ przerwy tadunkowej jest zawyzona. Na osobng
uwage zastuguje dyskusja wyboru optymalnych warunkéw brzegowych przez ukiad jako fazy
Berry’ego, przedstawiona pokrétce w pracy [Gor(05].

Niemniej wazne, z punktu widzenia badan fundamentalnych uktadéw nanoskopowych, jest
rozszerzenie dotychczasowej dyskusji na taficuchy z nieparzysta liczba atoméw NV, przedsta-
wione w pracy [Ryc06b]. Nie jest zaskoczeniem, ze zmiana parzystoSci N powoduje istotne
modyfikacje struktury elektronowej matego uktadu. Zjawisko to, nazywane efektem parzys-
tosci, jest zwiazane z pojawieniem si¢ dodatkowego stanu w punkcie Fermiego oraz frustracji
spinowej dla /N nieparzystego. Szczegély mechanizmu okazuja si¢ jednak bardzo ciekawe.
Rozktad elektronéw w przestrzeni pedow, ktory dla parzystych N dat si¢ przyblizaé¢ uniwer-
salng funkcja (typu Tomonagi—Luttingera), dla /N nieparzystych wykazuje silna, systematy-
czng zaleznos$¢ od N. Odwrotnie zachowuje si¢ przerwa energetyczna, ktora dla parzystych N
silnie malata ze wzrostem rozmiaru uktadu, dla nieparzystych staje si¢ praktycznie niezalezna
od N. Zupeknie, jakby obecno$¢ dodatkowego elektronu w punkcie Fermiego redukowata
wplyw kwantowania geometrycznego pedow na struktur¢ poziomoéw energetycznych (przy-
najmniej niskowzbudzonych), za§ wzmacniata jego wplyw na rozklad statystyczny czastek.
Co ciekawe, wielkoSci catkowe, jak waga Drudego, praktycznie nie odczuwaja efektow zmia-
ny parzystosci V.

W pracy [Ryc06a] analizujemy przewodnos$¢ molekuty Hs, traktowanej jako podwdjna
kropka kwantowa podtaczona do elektrod zewngtrznych wypetnionych gazem elektronowym.
Pokazano, ze metoda wariacyjna obliczania przewodnictwa, opracowana przez zespot z Uni-
wersytetu w Lublanie [Rej03], daje si¢ stosunkowo latwo polaczyC z optymalizacja (typu
ab initio) orbitali jednoczastkowych. Zasadniczym wynikiem fizycznym pracy jest ztamanie
symetrii czastka—dziura na skutek silnej renormalizacji orbitali w obecnoSci oddziatywania:
pasmo przewodnictwa, odpowiadajace jonowi dodatniemu HJ, jest blisko trzykrotnie szersze
niz pasmo odpowiadajace jonowi H; . Prace w tym kierunku, dotyczace np. stabilnego klastra
Hj i podobnych uktadéw, sa kontynuowane w naszym zespole.

Podsumowanie prac badawczych opisanych w tej czgsci zawarte jest artykule przegladowym
poswigconym metodzie EDABI [Spa07].

C. Stany splatane w ukladach skorelowanych (2006-2007)

W ostatnich latach pojawila si¢ interesujaca koncepcja zastosowania pojec z dziedziny kwan-
towej teorii informacji (jak entropia von Neumanna, czy inne miary splqtania) do opisu kwan-
towych przej$¢ fazowych [Ost02]. Interesowato mnie w szczegdlnosci, czy takie podejscie
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mozna zastosowaé do skorelowanej kropki kwantowej w obszarze rezonansu Kondo? Ten
ciekawy uktad nie wykazuje co prawda przejscia fazowego, lecz zachowanie typu crossover,
o przejsciu fazowym mozna méwic jedynie dla nieskoniczonej statej sprzgzenia. Na szczegdlna
uwagg zastuguje zwiazek przewodnictwa elektrycznego uktadu z wystgpowaniem splatania
kwantowego pomigdzy elektronem uwigzionym w kropce kwantowej a elektronami swobod-
nymi w elektrodach. Okazuje si¢, ze monotoniczna zalezno$¢ pomigdzy tymi wielkoSciami
wystepuje ponizej pewnej skoficzonej wartosci oddzialywania, powyzej ktérej splatanie moze
nawet catkowicie znika¢é w obszarze rezonansu Kondo, gdzie przewodnictwo uktadu zbliza
si¢ do maksymalnej warto$ci G = 2¢?/h. Uzytecznym wynikiem analitycznym okazato sig
wyrazenie iloSciowej miary splatania kwantowego wprowadzonej przez Woottersa [Wo098],
poprzez wartoSci oczekiwane operatoréw jedno- i dwuczastkowych zdefiniowanych na sieci.
Przyktadowo, dla elekronéw na weztach ¢ oraz j, takie wyrazenie w najprostszej wersji (spla-
tanie dla fadunkowych stopni swobody) przyjmuje posta¢ [Ryc06c]

(cles)

Ci,j = 2max {0,

~ Vo = ) = )+ )} a3)

gdzie c} (c;) sa operatorami kreacji (anthilacji), n, = cjci, a spin elektronu pominigto dla
uproszczenia zapisu. Wartosci oczekiwane wystgpujace we wzorze (13) obliczane sa nu-
merycznie, dla stanu podstawowego ukladu oddziatujacych elektronéw, w ramach metody
wariacyjnej Rejeca—RamsSaka [Rej03].

Praca zawierajaca opisane wyzej wyniki [Ryc06c¢] byta punktem odniesienia dla innych
badan relacji pomigdzy splataniem kwantowym a przewodnictwem elektrycznym nanoukta-
déw [Ram06, Bus07, Ram08]. Udato si¢ takze potaczy¢ formalizm opisu splatania kwan-
towego w uktadzie oddziatujacych elektronéw z metoda EDABI [RycO8b]. W szczegdl-
nosci wykazano, ze splatanie fadunkowych stopni swobody (13) dla elektronéw walencyjnych
atoméw wodoru jest wielkoScig umozliwiajaca jednoznacznag klasyfikacje stanéw kwantowych
czasteczki Hy, w uktadzie otwartym (tj. podtaczonej do elektrod metalicznych).

III. PODSUMOWANIE

Za najwazniejsze osiagniecia poznawcze prac [A.1-A.9] wchodzacych w sktad przedstawio-
nej rozprawy, uwazam:

e Propozycje i1 analizg teoretyczng mechanizmu obsadzania wybranego punktu Diraca
w strukturze pasmowej grafenu przez nosniki tadunku elektrycznego [A.1-A.3] oraz
dyskusje zwiazkéw takiego mechanizmu z efektem Aharonowa-Bohma pierScieniach
nanoskopowych [A.4-A.5].

e Opracowanie prostych modeli nieporzadku w nanouktadach grafenowych i analiz¢ nu-
meryczna konsekwencji nieporzadku dla wielkoSci mierzalnych, takich jak fluktuacje
przewodnictwa i rozktady statystyczne pozioméw energetycznych [A.6—-A.7].

e Zastosowanie metody odwzorowan konforemnych do obliczania przewodnictwa i szumu
Srutowego w uktadach grafenowych o réznych ksztattach, jak réwniez okreslenie relacji
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asymptotycznej pomigdzy tymi wielkoSciami w obszarze przewodnictwa tunelowego,
ktoérej postac zalezy wylacznie od klasy symetrii badanego uktadu [A.8].

o Identyfikacj¢ nowego zjawiska kwantowego zwiazanego z transportem elektronéw Di-

raca w grafenowym dysku Corbino, ktére polega na periodycznych oscylacjach prze-
wodnictwa uktadu w zewngtrznym polu magnetycznym [A.9].

Na zakonczenie, wymieni¢ dwa wyniki sposréd otrzymanych po obronie pracy doktorskiej
lecz niewchodzacych w sktad rozprawy habilitacyjnej, ktére uwazam za najwazniejsze:

e Opis lokalizacji Motta i przewodnictwa elektrycznego prostych molekut i drutéw kwan-

towych w ramach metody EDABI potaczonej z wariacyjna metoda obliczania przewod-
nictwa otwartych uktadéw z silnymi korelacjami elektronowymi [Spa07].

e Zastosowanie iloSciowych miar splatania kwantowego do opisu kropki kwantowej w po-

blizu rezonansu Kondo [Ryc06c] oraz identyfikacji stanow kwantowych czasteczki H,
modelowanej jako podwdéjna kropka kwantowa z korelacjami elektronowymi i renor-
malizacja bazy jednoczastkowej [RycO8b].
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