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Praca doktorska magister Amar Fakhredine, pt. ,Interplay between non-relativistic spin-
splitting and spin-orbit coupling in metallic system” zostata przygotowana w dyscyplinie nauki
fizyczne w Instytucie Fizyki Polskiej Akademii Nauk w Warszawie pod kierunkiem prof. IF dra hab.
Carmine Autieri i promotora pomocniczego dra Giuseppe Cuono. Praca doktorska zostata
napisana w jezyku angielskim i liczy 109 stron.

Przedtozona praca doktorska zostata przygotowana w oparciu o cztery wieloautorskie
publikacje naukowe wspoétautorstwa mgr A. Fakhredine, opublikowane w renomowanych
czasopismach. Prezentowane publikacje opatrzone sg krétkim wstepem wprowadzajgcym w
prezentowane w nich wyniki i opis udziatu doktorantki w ich powstawaniu. Oprdcz tych publikacji,
w rozprawe wigczone jest wprowadzenie do magnetyzmu, ze szczegélnym zwrdceniem uwagi na
tematyke poruszang w publikacjach oraz wprowadzenie do metody obliczeniowej, bedaca
podstawowqg metodg wykorzystywang przez doktorantki. Praca opatrzona jest streszczeniem (w
jezyku angielskim i polskim), zestawem oswiadczen wspdtautoréw publikacji, krétkim rozdziatem
z dalszymi perspektywami badan i potencjalnych zastosowan oraz bibliografig sktadajacg sie z
105 pozycji, gtdwnie z aktualnej literatury przedmiotu.

Tematem rozprawy s3 badania struktury elektronowej przy wykorzystaniu teorii
funkcjonatéw gestosci kilku cienkowarstwowych uktadéw magnetycznych, tj. wielowarstwy
Rr/Co/Pt, cienkiej warstwy Co oraz CeAlSi, oraz CrAs bedacych materiatami o ciekawych
wiasciwosciach fizycznych i obiecujgcymi materiatami do rdéznych zastosowan. Badania
koncentrujg sie na efektach zwigzanych z oddziatywaniem spinowo-orbitalnym oraz ztamang
symetrig inwersji przestrzennej czy odwrdcenia w czasie.

Omdwienie poszczegdlnych czesci rozprawy doktorskie;j.
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Tematyka wybrana do wprowadzenia, rozdziat 1, zostata dobrze dobrana i przedstawia
zarys podstawowych efektéw i oddziatywan wystepujgcych w badanych materiatach i bedacych
przedmiotem analizy w zafaczonych publikacjach, czyli oddziatywan spinowo orbitalnych,
oddziatywania Dzyaloshinskii-Moriya, anomalnego efektu Halla, pétmetali, a takze
wystepujgcych czy tamanych symetrii. Niestety, jest duzo bteddéw i niestarannosci w
przedstawionym materiale. Do najwazniejszych zaliczam:

e Brak konsekwencji w pisowni symboli, tj. normalng czcionkg czy kursywa,
wielkosci wektorowe z strzatkg czy bez, tensory ze strzatkg;

e Wielokrotne definiowanie tych samych skrétéw, np. SOC, DMI (w catej pracy);

e Niekonsekwentne stosowanie wielkich liter, np. ‘Semimetals’;

e Nie jest jasne, jaki sens majg wprowadzone w réwnaniu (1.1) wielkosci; czy s3 to
skalary, co sugeruje forma zapisu?

e Btedna definicja diamagnetyzmu; definicja ferromagnetyzmu jest lakoniczna i nie
dotykajaca jego istoty;

e Rozmyte jest znaczenie spinu elektronu i spinu przypisanego do wezta sieci;

e Podpis pod rysunkiem 1 jest nieprecyzyjny;

e Jakos¢ niektérych rysunkdw jest bardzo staba, np. Fig. 1.2;

e Nie rozumiem dlaczego w definicji liczby topologicznej w réwnaniu (1.9) jest
konkretna wartosg, tj. +/- 1;

e Coto jest wektor Néela?

e Wielko$¢ ‘D’ wykorzystana np. na rys. 1.3 i 1.4 nie zostata jasno zdefiniowana. Jak
ma sie ona do ‘D_ij’ w réwnaniu (1.8);

e Wielkosci z wzoru (1.10) nie zostaty zdefiniowane;

e Jak sie oblicza czy definiuje ‘chiral charge’ (Sec. 1.6) i jaki jest jego zwigzek z
krzywizng Berrego? Dlaczego przyjmuje zwykle wartosci +\- 1?

e Definicja skrétu ‘BZ' wystepuje dopiero na ostatniej stronie wprowadzenia, a
uzycie juz na stronie 9;

e Referencja[32] w odniesieniu do powierzchni Fermiego wydaje sie nieadekwatna;

e Ostatnie zdanie rozdziatu 1 wymagatoby wyjasnienia.

W rozdziale drugim przedstawione sg podstawy obliczen z pierwszych zasad i omowione
zostaty podstawowe elementy teorii gestosci potencjatu, ktére pozwalajg zapoznaé sie z nig,
nawet nie zaznajomionemu z obliczeniami DFT czytelnikowi. Niestety, réwniez tutaj autorka nie
ustrzegta sie bteddéw réznego rodzaju:

e Przy podsekcji ,Born Oppenheimer” brakuje mysinika i informacji, ze jest to
przyblizenie;
e Zbedny nawias ‘]’ w réwnaniu (2.5);
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Stwierdzenie przed réwnaniem (2.6), ze ,we have i electrons” jest niejasne;
Warto wyjasnic jak w praktyce wyglada algorytm metody samouzgodnionej;

Nie jest jasne jak autorka wyznacza rdwnowagowe potozenie atomow, jak
dokonuje relaksacji i jak wtacza/wytacza w obliczeniach SOC, elementy ktére s3
wykorzystywane w badaniach. W szczegdlnosci w pracy z Appl. Surf. Sci. stata
sieciowa wydaje sie by¢é zadana w symulacjach, dlaczego i na ile jest to
uproszczenie?

We wzorze (2.13), \sigma i \sigma’ powinny by¢ jako indeksy dolne;

Nie jest jasne dlaczego autorka pomineta, przynajmniej skrétowe opisanie metody
PBE do wyznaczania funkcjonatu XC, tym bardziej, ze byta ona stosowana w
publikacjach stanowigcych podstawe pracy doktorskiej;

Przydatoby sie wyjasnienie wzoru (2.22) stanowigcego podstawe GGA;

W podsekcji ‘Plane Wave’ wydaje sie by¢ rozmyte znaczenie periodycznosci sieci
krystalograficznej i superkomaorki;

W réwnaniu (2.24) brakuje indekséw ‘ik’ po lewej stronie;

Brakuje odniesien literaturowych do omawianej metody PAW na stronie 21;
Réwnanie (2.34) jest w nieadekwatnym potozeniu;

Podrozdziat 2.4 jest w duzej czesci powtdrzeniem informacji z 1.5. Wprowadzony
jest tam model ciasnego wigzania, ale jak go powigza¢ z prowadzonymi
symulacjami DFT nie zostato jasno opisane.

W rozdziale 3 zawarta jest jedna z dwéch pierwszo-autorskich publikacji kandydatki, w
przygotowaniu ktérych jej udziat byt dominujgcy. Praca ukazata sie w 2023 roku w Journal of
Applied Physics. Zaprezentowane zostaty ciekawe wyniki obliczen DFT w wielowarstwie
Pt/Co/Re, pokazujace, ze dodanie Re do uktadu Pt/Re pozwala zwiekszy¢ oddziatywanie DMI.
Ponad to, pokazano lokalne rozktady tych oddziatywan i wptyw mieszania na miedzywierzchniach
na oddziatywania DMI. Niestety, rowniez w tej publikacji sg niescistosci, niejasnosci i brak
starannosci. Do najwazniejszych zaliczam:

Niezbyt ugruntowang w pracy hipoteze ,,We believe that the usage of Re affects
the total DMI of the whole system and enhances the Pt/Co contribution even
though it is not a direct neighbor to Pt”. Tym bardziej, ze jedno z kolejnych zdan
,The origin of the system’s huge DMI was found to be purely interfacial while the
contributions to the DMI from the inner layers are oscillating and, thus, become
non-effective.” wydaje sie przeczy¢ tej hipotezie. Moze warto bytoby pokazaé
lokalny rozktad DMI dla dwuwarstwy Pt/Co, tak jak zostato to pokazane na Fig. 4
dla Pt/Co/Re?

Btad w referencji do rysunku w pierwszym akapicie prawej kolumny na str. 2
publikacji, na stronie 3 w sekcji A oraz na str. 5;
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e Powtérzenie zdania ,,The DMI was calculated ...” w pierwszych dwdch akapitach
na stronie 135 (prawa kolumna);

e Podkreslenie wystepowania plato miedzy dwoma punktami obliczeniowymi (Fig.
3), wydaje sie troche na wyrost; zostaty wskazane btedne jednostki w okresleniu
jego zakresu;

e Zdanie ,The DMI shows a gradual variation from 3 to 4mJ/m2 as the rhenium
thickness increases from 1 to 4 Als” wymaga komentarza, gdyz z rysunku 4 wynika,
ze DMI maleje z 4 do ok. 3 mJ/m2 przy zwiekszaniu grubosci. Dlaczego?

e By ufatwi¢ wnioskowanie, warto by byto dodac do Fig. 6 linie dla wielowarstwy z
niezburzonymi granicami miedzy materiatami. Jesli bezposrednio pordéwnad
wyniki rys. 6 z rys. 3 to wydaje sig, ze np. dla 0.6 nm Co idealna wielowarstwa ma
znacznie nizsze DMI niz Pt/Co/’C’/Re. Co troche podwaza jeden z wnioskow pracy.

Rozdziat 4 zawiera wieloautorskg prace opublikowang w Applied Surface Science pod
koniec 2024 roku. S3 w niej przedstawione bardzo ciekawe badania wielowarstwy Pt/Co/Pt, z
cienkg warstwg Re rozdzielajgcg Pt/Co. Zwiekszenie wartosci DMI, wynikajgce z obliczen DFT
przedstawionych juz w poprzedniej pracy, zostato tutaj klarownie potwierdzone
eksperymentalnie. Wktad kandydatki w te publikacje jest niewielki, gdyz zwigzany jest z
obliczeniami DFT, ktére sg zawarte na Rys. 6. Dlatego w dalszej czesci omdwie tylko te matg czesé
publikacji. Jak wynika z opisu rysunku, zostaty wykorzystane tutaj wyniki z pracy poprzedniej
(opublikowanej w JAP). Otrzymano bardzo dobrg zgodno$é wynikdw symulacji z eksperymentem
co do wartosci DMI w zaleznosci od grubosci Co, cho¢ nie jest jasne dlaczego ograniczono
symulacje tylko do matych grubosci Co. Rowniez nie jest wyjasnione dlaczego w symulacjach nie
odtworzono doktadnie badanej eksperymentalnie struktury, w ktérej warstwa Re jest pokryta
jeszcze Pt. Czy moze to wnosié istotng rdoznice do przedstawionych wynikédw? Wydaje sie rowniez,
ze dane eksperymentalne z Rys. 7, czyli zaleznos¢ DMI od grubosci Re, nie zgadzajg sie, nawet
jakosciowo, z symulacjami zawartymi w pracy JAP, rys. 3. Co moze by¢ tego przyczyng? Niestety
do pracy doktorskiej nie zatgczono materiatéw dodatkowych zwigzanych z tg publikacja.

Kolejny rozdziat zawiera prace opublikowang w Phys. Rev. B w roku 2023. W pracy
przedstawiono obszerne badania anomalnego efektu Halla i anomalnego efektu Nernsta w
CaAlSi. Praca ta jest przygotowana we wspdtpracy z grupg doswiadczalng, faczac symulacje
numeryczne z pierwszych zasad z eksperymentem, co pozwala na gtebsze zrozumienie
zachodzacych zjawisk jak i wyjasnienie efektéw obserwowanych w laboratorium. Udziat
kandydatki w przygotowaniu tej publikacji jest znacznie wiekszy niz poprzedniej, gdyz wyniki DFT,
struktur pasmowych i przewodnosci Halla stanowig jej istotng czes¢. Tym bardziej, iz z
oswiadczenia wynika, ze kandydatka poza obliczeniami numerycznymi i przygotowaniem
rysunkéw brata udziat rowniez w analizie wynikéw i przygotowaniu samego manuskryptu.
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Niestety, do pracy doktorskiej nie zostaty zatgczone materiaty uzupetniajgce, gdzie réwniez sg
zawarte wyniki badan kandydatki.

Rozdziat 6 zawiera publikacje, ktora ukazata sie w Phys. Rev. B w roku 2023 i jest to druga
praca w ktdrej kandydatka jest pierwszym autorem. W pracy przedstawione sg wyniki badan
numerycznych elektronowej struktury pasmowej w CrAs, ktoéry jest przyktadem materiatu
zaliczajgcego sie do nowej klasy materiatéw magnetycznych, tzw. altermagnetykdw. Jest to w
mojej ocenie najwazniejsza praca w dorobku kandydatki, zaréwno ze wzgledu na poruszang
tematyke, otrzymane wyniki, jakos¢ pracy jak i znaczacy udziat kandydatki w jej przygotowaniu.
Tak jak znaczacy udziat kandydatki w jej przygotowaniu nie ulega watpliwosci, to sg niescistosci
w jej oSwiadczeniu, ze przygotowata wszystkie rysunki, poza Fig. 8, to z oswiadczen wspétautorow
wynika, ze réwniez Fig. 1 nie byt jej autorstwa. Odnosnie tej pracy mam tylko kilka uwag o
wyjasnienie niektorych stwierdzen zawartych w publikacji:

e ,We focus on the semi-Dirac points at the R point, but they are present at all
borders of the Brillouin zone.” Czy zostato to sprawdzone, czy wystepowanie
»semi-Dirac points” wzdtuz catej granicy strefy Brillouina wynika z ogdlnych
wiasciwosci struktury pasmowe;j?

e ,Therefore, the bands with opposite glide eigenvalues are orthogonal and do not
hybridize each other [16,46,47]; this is exactly true for the bands with linear
dispersion very close to the border of the Brillouin zone, while away from the
Brillouin zone border the bands tend to show mixing of the eigenvectors.”
Dlaczego w srodku strefy Brillouina wystepuje mieszanie wektoréw wtasnych i na
ile jest to ogdlne stwierdzenie?

e Argumentacja prowadzgca do stwierdzenia ,Therefore, we can claim that the
interplay between AM and nonsymmorphic symmetries generates large
anomalous Hall conductivity.”, co wydaje sie by¢ jednym z gtéwnym wnioskéw
pracy, nie jest dla mnie jasna.

Kolejny rozdziat, krotko streszcza perspektywy badawcze i zastosowania omawianych w
pracy doktorskiej materiatow i witasciwosci. Jest to dos$é ogdlny tekst i troche brakuje
bezposrednich odniesien (poza nielicznymi wyjatkami) do konkretnych wynikéw autorki, ktére
mogg czy tez juz przyczynity sie do rozwoju.

Po oswiadczeniach jest bibliografia, z literaturg wykorzystang w rozdziatach wstepnych i
perspektywach. Jest to dos¢ bogata literatura przedmiotu, dobrze dobrana i aktualna. Natomiast
brakuje starannosci w jej przygotowaniu, np. brakuje wielkich liter przy nazwiskach czy
symbolach pierwiastkdw wystepujacych w tytutach, nazw wydawnictw, brak konsekwencji w
pisowni nazw czasopism, danych bibliometrycznych czy pisowni imion autoréw.
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Podsumowujgc, stwierdzam, ze pani mgr Amar Fakhredine przedfozyt prace doktorskg,
zawierajgcg oryginalne wyniki badawcze zwigzane z obliczeniami z pierwszych zasad dotyczgcych
kilku materiatéw magnetycznych o interesujgcych wtasciwosciach. Dokonata ciekawej analizy
niektérych z otrzymanych wynikdw numerycznych. Tym samym spetnita gtdwng przestanke
stawiang przez ustawe, iz rozprawa doktorska stanowi oryginalne rozwigzanie problemu
naukowego.

Doktorantka zademonstrowata dobry poziom znajomosci jesli chodzi o stosowang
metode obliczeniowg, gorzej jesli chodzi o szerszg wiedze z zakresu fizyki ciata statego. Na
pozytywng ocene zastuguje podjecie wspotpracy z grupami eksperymentalnymi. W mojej ocenie
jest to bardzo wazne i podnoszgce wartos¢ badan, a takze pokazujace zdolnos¢ kandydatki do
wspotpracy. Pozwala mi to uzna¢, ze rozprawa spetnia w stopniu dostatecznym drugg przestanke
ustawowag, czyli ze rozprawa doktorska prezentuje ogélng wiedze teoretyczng osoby ubiegajacej
sie 0 nadanie stopnia doktora w dyscyplinie nauki fizyczne.

Sama praca doktorska jak i jedna z publikacji nie zostaty przygotowane z nalezytg
starannoscig. Nie mniej, biorgc pod uwage pozostate trzy publikacje, z ktérych dwie sg z duzym
wktadem kandydatki i przygotowane w bardzo dobrym standardzie, stwierdzam, ze rozprawa
doktorska wykazata umiejetnos¢ samodzielnego prowadzenia pracy naukowej przez mgr Amar
Fakhredine.

Tym samym, zgodnie z art. 187 ustawy z dnia 20 lipca 2018 r. Prawo o szkolnictwie
wyzszym i nauce (Dz. U. z 2018 r. poz. 1668 z pdzn. zm.) stwierdzam, ze przedtozona rozprawa
doktorska mgr Amar Fakhredine spetnia wymagania do uzyskania stopnia doktora w dyscyplinie
nauki fizyczne.
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