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RECENZJA ROZPRAWY DOKTORSKIEJ

Pana mgr. Saeeda Samadi Bahnemiri

pt. Topological properties of selected IV-VI semiconductor nanostructures

Pan magister Saeed Samadi Bahnemiri przygotowat rozprawg doktorska pod tytulem
,, Topological properties of selected IV-VI semiconductor nanostructures” pod kierunkiem Profesora
dra hab. Ryszarda Buczko w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie. Rozprawa
doktorska napisana jest w jezyku angielskim i zawiera 6 rozdzialow, w tym Wstep i Podsumowanie
oraz Dodatek. Praca opatrzona zostata takze Streszczeniem w jezyku polskim 1 angielskim. Wyniki
oryginalne Autora, ktorych cze$¢ zostala opublikowana w tym roku w Physical Review B (pozycja
literaturowa w rozprawie nr 133) opisane s3 w Rozdziale 5. Cato$¢ pracy liczy 133 strony i zawiera
151 pozycji literaturowych.

Tematyka rozprawy jest ambitna i bardzo aktualna. Doktorant postanowit zbada¢ wlasnosci
topologiczne wybranych nanostruktur na bazie polprzewodnikow IV-VI, nalezacych do klasy tzw.
krystalicznych izolatorow topologicznych (TCIs) z bezprzerwowymi diracowskimi stanami
powierzchniowymi. W swoich badaniach Doktorant skupit si¢ na roli  zblizniaczen (TP), tj.
regularnych zrostow - defektow - w strukturze krystalicznej w plaszczyznie (111), na wiasno$ci
topologiczne krystalicznych izolatoréw topologicznych. Do analizy wybrane zostaly trzy typy
nanostruktur: supersieci, cienkie warstwy oraz nanodruty oparte na SnTe. Aby scharakteryzowac
wlasnos$ci topologiczne powyzszych nanostruktur doktorant musial opanowaé¢ metody numeryczne
umozliwiajace obliczenia struktury pasmowej, rozwijane w zespole prof. Buczko, oraz wiedzg z
zakresu topologicznych wtasno$ci materii, w tym metody obliczania niezmiennikdéw topologicznych.

Rozdzial 2 Rozprawy zawiera wprowadzenie do wilasnosci topologicznych materii. Autor
przedstawia w nim podstawowe informacje niezbedne do scharakteryzowania elektronowej struktury
pasmowej pod katem jej wiasnosci topologicznych. Pojawia si¢ wiec koncepcja adiabatycznej
ewolucji cyklicznej i geometrycznej fazy funkcji falowej znanej jako faza Berry’ego, ktora zostaje
nastepnie zastosowana w opisie ewolucji blochowskiej funkcji falowej elektronéw w ciele statym.
Doktorant pokazuje zwigzek krzywizny Berry’ego z liczbg Cherna oraz wprowadza pojecie ,,bulk-
boundary correspondence”. W podrozdziale 2.6 doktorant przytacza najwazniejsze modele teoretyczne
opisujace wybrane uktady o nietrywialnych wlasnosciach topologicznych. Na poczatku pojawia si¢
historycznie pierwszy uklad o wilasnosciach topologicznych, a wigc uktad w ktoérym realizuje si¢
catkowity kwantowy efekt Halla. Autor zwraca uwage na teoric TKNN, ktora taczy liczbe Cherna z
kwantowym przewodnictwem Halla. Nastepnie Doktorant opisuje tzw. izolatory Cherna, skupiajac
si¢ na modelu Qi-Wu-Zhang’a (QWZ). Na przykladzie tego modelu Autor przedstawia obliczenia
krzywizny Berry’ego, liczby Cherna, przewodnictwa holowskiego oraz stanéw krawedziowych. Dalej
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Autor omawia izolatory topologiczne z zachowang symetria wzglgdem odwrocenia czasu na
przyktadzie modelu Bernevig-Hughes-Zhang (BHZ). W tym podrozdziale wprowadzony jest takze
niezmiennik topologiczny Z> i metody jego wyznaczania.

Rozdziat 3 stanowi wprowadzenie do fizyki krystalicznych izolatorow topologicznych - klasy
materialow topologicznych wprowadzonej przez Lianga Fu w 2011 roku, w ktérych wilasnosci
topologiczne struktury pasmowej zwigzane sg $cisle z szczegdlng symetrig krystalicznej grupy
punktowej materiatu, ktora skutkuje odpowiednig symetria ulozenia atomoéw przy powierzchni
krysztatu. Sg to materiaty z chroniong symetrig lustrzang. Autor definiuje tzw. lustrzane liczby Cherna
(ang. mirror Chern numbers), a nastgpnie opisuje strukture pasmowsg krystalicznych izolatorow
topologicznych IV-VI o ogélnym wzorze Pbx.1SnxTe. Na przykladzie czteropasmowego Hamiltonianu
k.p opisujacego polprzewodniki IV-VI w sasiedztwie punktu L strefy Brillouina oraz obliczen z
pierwszych zasad Doktorant pokazuje réznice w strukturze pasmowej SnTe i PbTe, wskazujac na
istnienie odwroconej struktury pasmowej w SnTe i istnienie fazy krystalicznego izolatora
topologicznego, podczas gdy PbTe jest trywialnym izolatorem. Nastepnie scharakteryzowane sg stany
powierzchniowe TCI dla powierzchni (111) i (001). W podrozdziale 3.2.3 zamieszczony zostat
przeglad topologicznych faz cienkich warstw SnTe. Rozdziat 3.3. Zawiera krotka wzmianke o
wplywie zaburzen na stany powierzchniowe TCI. Doktorant zwraca szczegdlng uwage na
znieksztalcenia strukturalne, magnetyczne domieszki oraz napr¢zenia mechaniczne. W rozdziale 3.4.
Doktorant wprowadzit pojecie topologicznych izolatorow wyzszego rzedu (HOTIs) oraz wskazal, ze
mozliwe jest zrealizowanie HOTI w strukturach SnTe.

W Rozdziale 4 zawarty zostal opis metod stosowanych przez Doktoranta. W szczegolnosci
znajdujemy tu wprowadzenie do modelu ciasnego wigzania, formalizm Slater’a-Koster’a oraz krotki
opis metody iteracyjnej opartej o funkcje Greena. Pod koniec podrozdziatu 4.1 Autor podaje krotkie
doprecyzowanie zatozen modelu ciasnego wigzania zastosowanego w obliczeniach doktoranta. Tu
autor pisze ,,our TB code”. Chcialabym aby Autor w trakcie obrony doprecyzowat co oznacza to
stwierdzenie. Czy Doktorant tylko pracowal na kodzie rozwijanym przez Pana prof. Buczko i jego
wspotpracownikow, czy moze w jakim$ zakresie go rozwinat?

Rozdzial 5 zawiera oryginalne wyniki uzyskane przez Doktoranta. Rozdziat ten podzielony
jest na 4 podrozdzialy opisujace supersieci, cienkie warstwy oraz nanodruty na bazie
potprzewodnikéw IV-VI posiadajgce strukturalne defekty w postaci zblizniaczen. W tym miejscu
musz¢ podkresli¢, ze Autor wykazal si¢ bardzo duza pracowito$cig analizujgc ze szczegdtami wiele
uktadow, co z pewnos$cia zaowocuje w przysztosci kolejnymi publikacjami z udziatem Doktoranta,
oraz szerszg dyskusjg literaturowg wynikow otrzymanych przez zespoét profesora Buczko.

W rozdziale 5.1 Doktorant rozwaza supersieci na bazie SnTe ze zblizniaczeniami w plaszczyznie
(111). Zblizniaczenia wystepuja w superkomoérce w dwoéch plaszczyznach, tak, ze kazda z nich
stanowi lokalng ptaszczyzng symetrii lustrzanej. Badane supersieci mozna podzieli¢ na trzy kategorie,
w zaleznosci od tego na ktérej warstwie, kationowej czy anionowej, wystepuja defekty. Tak wigc
rozwazono supersieci kation-kation (cat-cat) i anion-anion (an-an) nalezace do przestrzennej grupy
symetrii P6;/mmc oraz supersieci mieszane kation-anion (cat-an) z przestrzenng grupa symetrii

P6m?2. Autor rozwazy! najpierw whasnosci topologiczne struktury pasmowej supersieci z réznymi
polozeniami plaszczyzn na ktoérych pojawia si¢ zblizniaczenie. W Rozdziale 5.1.2. znajdujemy
struktury pasmowe dla supersieci o grubosci 200 warstw atomowych, wykreslone wzdtuz $ciezek
I'-M-K-TI" oraz I'-A-L-M-I" (ponadto w Dodatku A zamieszczono struktury pasmowe dla $ciezki
A-L-H-A). Z otrzymanych struktur widaé, ze stany zlokalizowane na ptaszczyznach blizniaczych
wbudowujg si¢ w obszar przerwy energetycznej. Wyznaczone zostaly takze niezmienniki topologiczne
Z, (dla TSL z symetrig inwersji - przy pomocy metody zaproponowanej przez Fu i Kane; dla TSL bez
symetrii inwersji - przy pomocy metody zaproponowanej przez Fukui) oraz lustrzane liczby Cherna
(ang. mirror Chern numbers) przy pomocy metody Fukui. I tak, lustrzane liczby Cherna dla
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plaszczyzny I'MK wynosza dla supersieci posiadajacych plaszczyzny zblizniaczeh w warstwach
kation-kation 4, anion-anion 2, a dla zblizniaczen w warstwach kation-anion 3. W przypadku
ptaszczyzny ALH liczby Czerna wynosza 0 dla TSL typu kation-kation i anion-anion, natomiast dla
TSL typu kation-anion 1. Dla plaszczyzny lustrzanej (110) odpowiadajacej plaszczyznie ALI'M
lustrzane liczby Cherna wynosza 2 dla kazdego typu TSL. Zatem analiza lustrzanych liczb Cherna dla
ptaszczyzny I'MK pokazuje, ze wybrane trzy typy TSL (cat-cat, an-an oraz cat-an) nalezg do r6znych
klas topologicznych. Podrozdziat 5.1.3 zawiera szczeg6towa analize zachowania krzywizny Berry’ego
oraz wyniki jej lokalnego calkowania wokoét punktow wysokiej symetrii, ktore potwierdzajg wyniki
otrzymanych wczesniej lustrzanych liczb Cherna. W Podrozdziale 5.1.4 dyskutowane sg natomiast
stany powierzchniowe dla supersieci ze zblizniaczeniami. W analizie wykorzystana zostata metoda
rekurencyjna funkcji Greena do Hamiltonianu ciasnego wigzania opisujacego poétnieskonczong super-
sie¢ zakonczona powierzchnia o jednej z dwoch orientacji prostopadtych do osi wzrostu krysztatu,
czyli (110) oraz (112). Zaprezentowane funkcje spektralne dla powierzchni (110) we wszystkich
typach analizowanych supersieci przedstawiaja dwa energetycznie rozsunicte punkty Diraca w M oraz
dwa wtorne (ang. secondary) punkty Diraca w $rodku przerwy przesuniete wzgledem punkt M w
kierunku punktu I". Dodatkowo spektrum cat-cat TSL wykazuje podobng strukture w okolicy punktu
I, z wtornymi punktami Diraca w przerwie, przesunigte wzgledem I w kierunku M, natomiast
spektrum an-an TSL wykazuje stany powierzchniowe z przerwa w punkcie I". W przypadku sieci cat-
an TSL wystepuja natomiast pojedyncze chronione topologicznie punkty Diraca w punkcie " i A. W
przypadku powierzchni (112) otrzymane stany powierzchniowe wzdtuz M-I” sa jako$ciowo podobne
do tych dla powierzchni (110). Dodatkowo dla powierzchni (112) wzdtuz linii I'-A pojawiaja sic
dodatkowe stany Diraca (Dirac crossing), ktore sa konsekwencja faktu, Ze symetria lustrzana (110) nie
jest ztamana przez terminacj¢ na powierzchni (112). Doktorant nastepnie przeprowadza
argumentacj¢ dla istnienia obliczonych bezprzerwowych standw powierzchniowych, oparta o
obliczone krzywizny Berry’ego.

W Rozdziale 5.2 Doktorant przeprowadza analiz¢ podobng do tej z Rozdzialu 5.1.1, ale dla
dwuwymiarowej warstwy z globalng symetrig lustrzang wzglgdem (111) z jednag zblizniaczong
powierzchnia (kationowa oraz anionowa) o grubosci wykluczajacej hybrydyzacje pomiedzy stanami
powierzchniowymi i stanami zlokalizowanymi na zblizniaczeniu. Doktorant analizuje zaréwno
sytuacje gdy stany powierzchniowe nie sa zaburzone (mozna zaobserwowaé woéwczas 4
powierzchniowe stozki Diraca - jeden w pkt. I i 3 w punkcie M) oraz przypadek gdy zaburzenie
(tutaj valley-mixing) otwiera przerwe w stanach powierzchniowych. Analiza ta pozwala duzo lepiej
zrozumie¢ wplyw zblizniaczen na strukture pasmowa dwuwymiarowych nanostruktur.

Rozdziat 5.3 zawiera natomiast bardzo cenng dyskusj¢ dotyczaca realizacji spinowego efektu
Halla w cienkiej warstwie zorientowanej w kierunku wzrostu (111) i zawierajacej krystaliczne defekty
w postaci zblizniaczen. Dla potprzewodnikow IV-VI bedacych krystalicznymi topologicznymi
izolatorami faza kwantowego spinowego efektu Halla zostata przewidziana teoretycznie dla warstw
wzrastajgcych w kierunku [111] dla pewnego zakresu grubosci warstw, co ma zwigzek z hybrydyzacija
stanow powierzchniowych, prowadzaca do pojawienia si¢ fazy 2D TI, z niezmiennikiem
topologicznym Z,, chronionej przez symetri¢ wzgledem odwrdcenia czasu. Faza kwantowego
spinowego efektu Halla jest tu zwigzana z faktem, ze 4 punkty L zrzutowane na dwuwymiarowg strefe
Brillouina nie sa ekwiwalentne. Gdy wicc struktury energetyczne w trzech projekcjach M sa
symetryczne to struktura energetyczna w czwartej projekcji w punkcie I” jest odmienna, co powoduje,
ze mozliwe jest odwrocenie struktury pasmowej Ww nieparzystej liczbie punktow dwuwymiarowej
strefy Brillouina. Autor rozprawy przeprowadzit analiz¢ oscylacji szerokosci przerwy energetycznej
oraz niezmiennikow topologicznych w funkcji liczby warstw atomowych sktadajacych si¢ na badane
cienkie warstwy. W przypadku braku defektow struktury krystalograficznej wiadomo, ze stan izolatora
z kwantowym spinowym efektem Halla jest obserwowany zaréwno dla parzystej jak i nieparzystej
liczby warstw atomowych. Doktorant zbadat sytuacje¢ gdy zblizniaczenie obecne jest w Srodku struktur
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z nieparzystg liczba warstw atomowych, dla ktorych obliczyt niezmiennik Z, przy wykorzystaniu
metody Fu-Kane’a oraz lustrzang liczb¢ Cherna. Przeanalizowatl 4 przypadki: warstwa zakonczona
plaszczyzng anionowa ze zblizniaczenim w warstwie anionowej oraz ze zblizniaczenim w warstwie
kationowej, oraz warstwa zakonczona plaszczyzng kationowag ze zblizniaczeniem w warstwie
kationowej oraz ze zblizniaczenim w warstwie anionowej. Doktorant wskazuje, ze w warstwach z
zblizniaczeniem kationowym odwrocenie pasm zachodzi dla grubosci migdzy 15 a 29 monowarstw,
33 monowarstw oraz dla grubosci miedzy 51 a 59 monowarstw, natomiast dla zblizniaczen
anionowych inwersja pasm nast¢puje dla warstw o grubosciach od 21 do 27 monowarstw, oraz dla
warstw o grubosci 31 i 57 monowarstw. Dla cienkich warstw o grubosciach 9, 21, 41 i 57
monowarstw Doktorant prezentuje krzywizny Berry’ego zaréwno dla struktur ze zblizniaczenim
anionowym jak i kationowym oraz dyskutuje ich wlasnos$ci topologiczne. Nastgpnie w podrozdziale
5.3.2 Autor wykorzystuje iteracyjng metode funkcji Greena do obliczenia krawegdziowych funkcji
spektralnych dla badanych uktadéow. Tutaj Autor rozwaza warstwe zakonczong powierzchnig
kationowg z kationowym typem zblizniaczenia oraz warstwe zakonczong powierzchnig anionowa o
anionowym typie zblizniaczenia. Doktorant wyznaczyt stany typu bulk oraz stany krawedziowe dla
cienkiej warstwy (111), ztozonej z 13 i 21 monowarstw, oraz spinowa gestos¢ stanow dla
jednowymiarowej strefy Brillouina dla krawedzi [112]. Znalezione zostaly bezprzerwowe stany
krawedziowe w punkcie I’ z niezmiennikiem topologicznym Z, réwnym 1 oraz z lustrzang liczba
Cherna réwng +1 dla struktury zakonczonej warstwg anionowg oraz -1 dla struktury zakonczonej
warstwa kationowa.

W Rozdziale 5.4 Autor rozwaza nanodruty zbudowane z krystalicznego izolatora
topologicznego wzrastajace w dwoch kierunkach: w kierunku [011] z pigciokatnym przekrojem
poprzecznym oraz w kierunku [001] o kwadratowym przekroju poprzecznym. W pierwszej kolejnosci
Doktorant analizuje strukture pasmowg pig¢ciokatnego nanodrutu SnTe (podrozdziat 5.4.1.2) ktora
posiada zarowno stany powierzchniowe jak i typowe dla nanodrutow topologiczne stany rdzenia
(TCS, ang. topological core states), oraz tzw. stany hinge. Autor szczegélowo dyskutuje
koegzystencje¢ tych stanéw obrazujac stany rdzenia, stany typu hinge oraz stany powierzchniowe
krystalicznego izolatora topologicznego. Doktorant zwraca uwagg m.in. na fakt, ze stany typu hinge
hybrydyzuja ze soba i ze stanami powierzchniowymi. W dalszej cze$ci rozdziatu Pan Samadi
Bahnemiri dokonuje dekompozycji Hamiltonianu zapisanego w podprzestrzeniach stanéw operatora
symetrii Cs i pokazuje istnienie bezprzerwowych stanow rdzenia o przeciwnej chiralnosci do stanéw
typu hinge. Tu nalezy zaznaczy¢, ze zgodnie z wynikami jakie otrzymal doktorant, topologicznie
nietrywialne stany otrzymuje si¢ tylko dla nanodrutu z zbiZniaczeniami kationowymi, podczas gdy w
nanodrucie z zblizniaczeniami anionowymi bezprzerwowe mody sa nieobecne. Dos¢ podobnie
zachowuje si¢ nanodrut pigciokatny ze stopu Pb Sn, 4Se, w ktorym dla kationowych zblizniaczen
Autor rozprawy znalazl topologiczne stany rdzenia i topologiczne stany krawedziowe, podczas gdy w
przypadku anionowego zblizniaczenia pojawia si¢ anty-crossing i trywialne zachowanie stanow
powierzchniowych i stanow rdzenia. W podrozdziale 5.4.1.4 Doktorant analizuje natomiast nanodrut z
SnTe, ktérego $ciany boczne utworzone sa z plaszczyzn (211). W tym przypadku plaszczyzny
zblizniaczen tworza plaszczyzne normalna do taszczyzny (211) i tna w potowie kazda z pieciu $cian
bocznych nanodrutu. Z przeprowadzonej analizy wynika, Ze pojedynczy stan topologiczny rdzenia jest
niezalezny od topologicznych wlasnosci indywidualnych zblizniaczen i jest nieczuly na polozenie
plaszczyzn zblizniaczen tak dlugo jak tylko zachowana jest symetria Cs. W podrozdzialach 5.4.1.5 1
5.4.1.6 Doktorant szczegdtowo bada zachowanie stanow typu hinge i stanéw rdzenia. Na zakonczenie
Rozdzialu 5 Autor analizuje stany typu hinge i efekt ich hybrydyzacji dla nanodrutu o przekroju
kwadratowym.

W Rozdziatach 5.2.3, 5.4.1.2 oraz 5.4.1.6 Doktorant podkresla rol¢ Pana Rafata
Rechcinskiego w przeprowadzonych analizach. Poniewaz w publikacji [133] autorami sg zar6wno Pan
Saeed Samadi Bahnemiri jak i Pan Rafal Rechcinski, a publikacja jest jedyna dotad opublikowanag
praca Doktoranta jakg udalo mi si¢ znalez¢, chciatabym aby w trakcie obrony Doktorant wyjasnit
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doktadnie wktad sw¢j 1 Pana Rechcinskiego w publikacje. Chcialabym si¢ dowiedzie¢, czy
stwierdzenia: “Rafal Rechcinski (...) has explorer and implemented two metodologie in this Research
[133]” , oraz “analysis conducted by Rafat Rechcinski” oznaczaja, ze Pan Rechcinski wykonat
jedynie analize wynikéw, a za obliczenia numeryczne odpowiedzialny byl Doktorant, czy tez
stwierdzenia te oznaczajg, ze za cato$¢ uzyskanych wynikoéw (obliczenia oraz analiza) odpowiedzialny
byt Pan Rechcinski.

Podsumowujac calos¢ rozprawy doktorskiej uwazam, ze tematyka pracy obejmuje bardzo
ciekawe zagadnienia dotyczace topologicznych wlasno$ci nanostruktur opartych o krystaliczne
izolatory topologiczne. Praca zawiera wiele oryginalnych wynikow. Autor bardzo szczegoétowo zbadat
role zblizniaczen na wlasnosci topologiczne supersieci i nanodrutow SnTe. Szczegdlnie wartosciowe i
godne docenienia sg wyniki uzyskane w rozdziale 5.3, w ktérym Doktorant zbadat cienkie warstwy
SnTe o réznych grubosciach i typach zblizniaczen pod katem realizacji fazy kwantowego spinowego
izolatora topologicznego, oraz w rozdziale 5.4, w ktorym Doktorant badal wptyw zblizniaczen na
wlasno$ci topologiczne nanodrutow i pokazal mi.in.,, ze w przypadku drutdéw z pieciokatnym
przekrojem poprzecznym stany nietrywialne topologicznie pojawiaja si¢ tylko wtedy gdy faza
topologiczna materiatu z ktorego wykonany jest drut jest topologicznie nietrywialng oraz gdy pigc
zblizniaczonych ptaszczyzn tworzacych nanodrut jest typu kationowego. Doktorat przeprowadzit
szereg obliczen aby uzyska¢ petng informacj¢ o strukturze pasmowej, wlasnosciach topologicznych
1 roli zblizniaczen w badanych nanostrukturach. Cato$¢ pracy napisana jest w sposéb czytelny oraz
logicznie spdjny. Istnieja pewne niedociggniecia jezykowe, na ktdre z powinnosci recenzenckiej
musze¢ zwroci¢ uwage, ale nie wpltywaja one na czytelnos$¢ i zrozumienie tresci. Rozprawa zostata
réwniez przygotowana bardzo starannie od strony szaty graficznej, co jest warte podkreslenia z uwagi
na bardzo duza liczbe¢ danych 1 wykresow.

W zwiazku z powyzszym nie mam watpliwosci, ze przedtozona mi do recenzji rozprawa
doktorska spetnia ustawowe wymagania stawiane pracom doktorskim oraz wnosze¢ o dopuszczenie

magistra Saeed Samadi Bahnemiri do dalszych etapow postepowania w procesie o nadanie stopnia
naukowego doktora.
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