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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr. Adama Klosiniskiego:

“Orbital effects in elemental chalcogens”

Recenzowana rozprawa doktorska zostata wykonana w Katedrze Fizyki Materii
Skondensowanej Instytutu Fizyki Teoretycznej Wydzialu Fizyki Uniwersytetu
Warszawskiego, a jej promotorem jest dr hab. Krzysztof Wohlfeld, prof. UW.

Rozprawa zostala napisana w caltosci w jezyku angielskim i ma forme klasyczna,
tj. zwartego tekstu podzielonego na pie¢ rozdzialéw, o lgcznej objetosci 106 stron.
Rozprawe poprzedza liczgca pieé pozycji lista publikacji, ktérych wspétautorem jest
doktorant, zamyka za$ jednostronicowy dodatek zawierajgcy tabele akroniméw

uzytych w tekscie gléwnym oraz spis literatury cytowanej, liczacy 66 pozycji.

Zasadniczym celem, ktéremu podporzadkowana jest struktura pracy, jest
prezentacja oryginalnych wynikéw doktoranta, dotyczacych struktury elektronowe;j
jednowymiarowych tancuchéw utworzonych z atoméw selenu lub telluru, ktére zostaly
opublikowane w dwéch pracach: A. Klosinski, A. M. Oles, C. E. Agrapidis, J. van
Wezel, and K. Wohlfeld, Chalcogenic orbital density waves in the weak- and strong-
coupling limit, Phys. Rev. B 103, 235123 (2021), oraz A. Klosiniski, W. Brzezicki, A.
Lau, C. E. Agrapidis, A. M. Oles, J. van Wezel, and K. Wohlfeld, Topology of chalcogen
chains, Phys. Rev. B 107, 125123 (2023). Elementami nowatorskimi opisanych badan
sg, po pierwsze: zastosowanie wielorbitalowych hamiltonianéw typu Hubbarda, ktére
bez watpienia opisujg strukture elektronowg dokladniej niz prostsze modele typu
ciasnego wigzania; po drugie za$: wykorzystanie nowoczesnych metod obliczeniowych,
z grupg renormalizacji macierzy gestosci (ang. Density Matrix Renormalization Group

— DMRG), w miejsce uzywanych w starszej literaturze przyblizen typu pola sredniego
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(chociaz wyniki otrzymane w ramach przyblizenia pola $redniego sg takze przytoczone
w pracy, jako niezbedne dla celéw poréwnawczych). Od strony wyboru tematyki
i warsztatu, praca bez watpienie nalezy zatem do gléwnego nurtu wspéiczesnych
badan w obszarze fizyki materii skondensowanej. (Wyniki przesgdzajgce o wartosci

naukowej pracy oméwie bardziej szczegétowo w dalszych czesciach recenzji.)

Glowny tekst rozprawy otwiera Wprowadzenie (Introduction), w ktérym autor
zawarl znakomity, a przy tym bardzo zwiezly (4 strony) miniwyklad prezentujacy —
w stylu popularnonaukowym — hierarchie kolejnych czynnikéw determinujgcych
wlasnoSci pierwiastkow w formie krystalicznej, w szczegélnosci to, czy sa one
przewodnikami czy tez izolatorami elektrycznymi. Wskazany tancuch przyczyn
rozpoczyna sie od symetrii orbitali walencyjnych i liczby elektronéw na tych orbitalach,
koniczy za$ na wplywie pola krystalicznego i sprzezenia typu spin—orbita. Szkoda, ze
nie wspomniano wprost o roli ekranowania jadra przez elektrony z powlok
wewnetrznych, ktory to efekt odpowiada (przynajmniej w przewazajgcej mierze) za
rozszczepienie podpowlok przyporzgdkowanych réznym warto$ciom pobocznej liczby
kwantowej. Dalej, autor podaje esencjonalne charakterystyki podstawowych metod
obliczeniowych chemii kwantowej i fizyki ukladéw wielu cial, wskazujgc na role
korelacji elektronowych i orbitalnych stopni swobody w opisie pierwiastkéw bloku d

oraz f. Wprowadzenie zamyka oméwienie struktury dalszych czesci rozprawy.

Kolejne cztery rozdzialy stanowig pary, w kazdej z ktorych pierwszy rozdziat
zawiera informacje wprowadzajgce, konieczne do zrozumienia wynikéw

zaprezentowanych w rozdziale po nim nastepujgcym.

I tak, Rozdzial 2. (Preliminaries) wskazuje przestanki przemawiajgce za
wyborem takiej, a nie innej, postaci hamiltonianu przyblizonego opisujgcego
zachowanie elektron6w wedrownych w chiralnym taricuchu utworzonym z atomoéw
ciezszych pierwiastkéw nalezacych do grupy 16. (lub VIA) uktadu okresowego, czyli
chalkogen6éw (tutaj bedzie to selen i tellur). Podkreslono w szczegélnosci, ze
trojwymiarowa struktura krystalicznego selenu, jak réwniez telluru, zawiera stabo
sprzezone lancuchy atomowe, dlatego rozwazania ukladu jednowymiarowego sg
uzasadnione, oraz ze stan podstawowy takiego taricucha wykazuje porzadek orbitalny
w postaci tzw. orbitalnych fal gestoSci (ang. orbital density waves — ODW).
Zaprezentowano takze pokroétce uproszczone, rozwazane wczesniej w literaturze wersje

hamiltonianu (w szczegé6lno$ci dla tzw. fermionéw bezspinowych).



Kolejny Rozdzial 3. (Orbital density waves in chalcogen chains) prezentuje
wyniki uzyskane przez doktoranta a zawarte w przywolanym wyzej artykule
z Physical Review B (rok 2021). Opisane badania dotyczg wplywu miedzyorbitalowego
odpychania kulombowskiego, czyli odpychania elektronéw obsadzajacych rézne orbitale
na tym samym wezle, na uporzgdkowanie stanu podstawowego tarncucha
chalkogenowego. Rozwazania prowadzone sg tutaj w ramach uproszczonego modelu
dla bezspinowych fermionéw, dla ktérego wymiar przestrzeni Hilberta ulega znaczgcej
redukcji. Jak pokazali wcze$niej inni autorzy, wspomniane oddzialywanie
miedzyorbitalowe prowadzi do niestabilnosci zaré6wno w przypadku sieci kubicznej jak
i prostych (tj. niechiralnych) tancuchéw. Z kolei dla tanincuchéw chalkogenowych, jak
pokazal doktorant ze wspélpracownikami, podobne niestabilnos$ci nie pojawiajg sie dla
realistycznych wartosSci oddzialywania, a czynnikiem stabilizujgcym jest obecnos¢

przerwy energetycznej.

Podobnie, Rozdzial 4. (Interlude: One-dimensional topological insulators)
przybliza pojecie izolotoréw topologicznych oraz ich jednowymiarowych odpowiednikéw,
a takze model Su-Schrieffera-Heegera w jednym wymiarze i wlasnosci jego

szczegolnych stanéw wlasnych, zlokalizowanych na koncach uktadu.

Rozdziat 5. (Topology of chalcogen chains) referuje wyniki otrzymane w ramach
realistycznego modelu !ancucha chalkogenowego, z uwzglednieniem spinu 1/2
i sprzezenia spin—orbita, opisane w drugim z przywolanych wyzej artykuléw (z roku
2023). Doktorant pokazuje, ze rozwazany model posiada stany nietrywialne
topologicznie, zlokalizowane na konicach, ktérych wystepowanie mozna powigzaé
z dyskretng symetrig hamiltonianu (ze wzgledu na obrét o 180 stopni). Autor rozprawy
podaje takze klasyfikacje wspomnianych stanéw ze wzgledu na niezmienniki
topologiczne i wyraza przypuszczenie, ze beda one mialy swoje odpowiedniki
powierzchniowe w rzeczywistym ukladzie ztozonym ze stabo sprzezonych tanchuchéw.
Stany brzegowe wykazujg specyficzng wlasciwosé ktoéra polega na tym, ze funkcja
falowa znika na co trzecim wezle (liczac od brzegu). Pojawia sie jednak pytanie: Czy
wtasnosé ta nie jest zwiqgzana z uproszczeniami przyjetymi w modelu, a doktadniej, czy

nie zaniknie po uwzglednieniu catek przeskoku pomiedzy bardziej odlegtymi weztami?

Niewatpliwg zaletg przedstawionej mi do oceny rozprawy jest duza dokladnosé,
z jaka doktorant badal opisane zagadnienia szczegétowe, ktéra przejawia sie
drobiazgowych poréwnaniach wynikéw uzyskanych réznymi metodami. Warto takze
podkresli¢, ze doktorat jest starannie napisany, bledy literowe niemal w nim nie

wystepujg, a pomimo zwartej struktury nie jest nadmiernie nasycony zargonem
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technicznym co sprawia, ze jego obszerne fragmenty mogg by¢ zrozumiate dla fizykéw
nie specjalizujgcych sie w teorii materii skondensowanej. Zapewne, dobrg decyzjg byto
ograniczenie prezentacji do wynikéw dwéch najwazniejszych artykutéw z dorobku

doktoranta, co utatwilo drobiazgowe dopracowanie tekstu rozprawy.

W podsumowaniu uwazam, ze przedlozona mi do oceny rozprawa
spelnia wszelkie ustawowe i zwyczajowe wymagania stawiane pracom
doktorskim, zasS doktorant posiada ponadprzecietne osiggniecia naukowe,
ktére udokumentowane sa w szczegdélnosci publikacjami w bardzo dobrych
czasopismach fizycznych. Wnosze zatem o dopuszczenie mgr. Adama Klosiriskiego

do dalszych etapéow postepowania doktorskiego.

Z uwagi na fakt, ze dorobek publikacyjny doktoranta jest ponadprzecietny
(cztery artykuly opublikowane w Physical Review B; pigty artykul dostepny — péki co —
jako preprint w bazie ArXiv z pewnoscig ukaze si¢ drukiem w niedlugim czasie; we
wszystkich przypadkach lista autoréw jest krétka a doktorant zajmuje na niej jedno
z dwoéch pierwszych miejsc) proponuje takze rozwazenie mojego wniosku
o wyrédznienie rozprawy doktorskiej. W uzasadnieniu warto podkresli¢, ze
opisane w rozprawie wyniki doktoranta dotyczg aktualnej i waznej tematyki badan
w obszarze fizyki materii skondensowanej, gdyz stany topologicznie chronione mogg
stanowi¢ wartosciowg alternatywe dla obecnie istniejacych realizacji bitéw
kwantowych (kubitéw), zas otrzymanie interesujacych wynikéw w ramach rozwazan
wlasnos$ci czystych pierwiastkéw jest nieoczekiwane i moze zainspirowac dalsze prace
badawcze. Na uznanie zasluguje takze biegle opanowanie wspoélczesnych metod
obliczeniowych, odpowiednich dla uktadéw niskowymiarowych i wnikliwa analiza

wynikéw zaprezentowana w sposéb zwiezly.

Prof. Adam Rycerz



