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Recenzja rozprawy doktorskiej p. Martyny Zuzanny Patery
pt. Atomistyczna teoria wtasnosci widmowych kropek kwantowych
definiowanych fazg krystaliczng

Rozprawa, przygotowana pod opieka promotora dr hab. Michata
Zielinskiego na Uniwersytecie Mikotaja Kopernika w Toruniu, opisuje
modelowanie standéw ekscytonowych w kropkach kwantowych
wytworzonych w drucie kwantowym InP o strukturze krystalicznej
wurcytu na segmencie drutu o strukturze blendy cynkowej. Kropki
kwantowe zdefiniowane przez zmiane struktury krystalicznej w InP
charakteryzuje uwiezienie, ktére w literaturze okreslane jest jako typu
drugiego. Kropki powstajg w wyniku skoku dna pasma przewodnictwa
oraz szczytu pasma walencyjnego na ztaczu faz krystalicznych w ten
sposob, ze elektrony wigzane sg wewnatrz segmentu o strukturze
blendy cynkowej, a dziury usuwane sg z tego obszaru. Ze wzgledu na
separacje dziur i elektronéw ekscytony charakteryzuje stosunkowo
dtugi czas zycia. W pracach doswiadczalnych raportowane sg przejscia
z rekombinacjg dwoch fotonow w kaskadzie, co jest interesujace ze
wzgledu na mozliwos¢ produkcji fotonéw o splatanych polaryzacjach.
Temat rozprawy doktorskiej jest ciekawy i miesci sie w obszarze
aktualnych prac badawczych prowadzonych na $wiecie oraz
wczesniejszej aktywnosci naukowej promotora.

Rozprawa miesci sie na 96 stronach z literaturg i dzieli na 7 rozdziatow
w tym kroétkie ,wprowadzenie” i ,wnioski”. Rozdziat 2 pt. ,Podstawy
teoretyczne” wyjasnia w sposdb przystepny stosowane w badaniach
podejscie ciasnego wigzania dla krysztatdw i nanostruktur,
oddzialywanie spin-orbita, strukture krystaliczng oraz metode
oddziatywania konfiguracji. Rozdziat 3 pt ,Szczegdty modelu” opisuje
drut kwantowy z segmentem fazy blendy cynkowej oraz opisuje
strukture krystalograficzng obydwu faz, najblizsze otoczenie jonu i
jego konsekwencje dla parametréw ciasnego wigzania oraz strukture
ztgcza faz wurcytu oraz blendy cynkowej. Nastepnie opisana jest
struktura pasmowa krysztatdw kazdej z faz oraz parametryzacja
ztacza dla odtworzenia eksperymentalnego przesuniecia pasm. W
rozdziale pokazano wzory dla metody oddziatywania konfiguracji w
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drugiej kwantyzacji oraz wyjasniono uzywany przez autorke pracy
sposOb wyliczania dipolowego elementu przejscia dla rekombinacji
elektronu i dziury. W pracy uzyto optymalizacji pola sit walencyjnych
Keatinga dla wyznaczenia potozen jondw. Zoptymalizowane potozenia
jondw wprowadzane sg do parametrow hamiltonianu ciasnego
wigzania (wzory Slatera-Kostera dla katdw oraz skalowanie Harrisona
dla odlegtosci). Ponadto praca opisuje parametryzacje pola
krystalicznego oraz wbudowanego do obszaru kropki wewnetrznego
pola elektycznego wynikajacego z polaryzacji fazy wurcytu, ktérych
wprowadzenie jest postepem uzyskanym w ramach tego doktoratu.

W rozdziale 4 ,metoda pola samouzgodnionego” Doktorantka opisuje
sposéb przygotowania bazy jednoczgstkowej do metody oddziatywania
konfiguracji. Standardowe podejscie, w ramach ktorego do bazy
bierze sie stany nieoddziatujgcych nosnikdw, nie jest optymalne dla
nanostruktur typu drugiego dlatego, ze stany wiasne dziury
zdelokalizowane sg po calym segmencie wurcytowym daleko od
ztacza, na ktérych sa w rzeczywistosci wigzane przez oddziatywanie z
uwiezionym w kropce elektronem. Zbieznos¢ metody ze wzgledu na
liczbe standéw dziurowych jest powolna i zalezy od dtugosci segmentu
wurcytowego. Doktorantka przygotowala baze do obliczen
oddziatywania konfiguracji diagonalizujgc stany wiasne hamiltionianu
Hartree, z uwzglednieniem oddziatywania od drugiego nosnika.
Metoda zbiega sie po kilku iteracjach, a jej uzycie jest z pewnoscig
dobrym pomystem, ze wzgledu na mozliwos¢ ograniczenia liczby
elementéw bazowych do rachunku dwuciatowego i uwolnienie sie od
dtugosci czesci wurcytowej jako parametru istotnie waznego dla
rachunku. Zbiezno$¢ bazy oddziatywania konfiguracji jest wyraznie
poprawiona (Rysunek 4.4).

Rozdziat 5 pt ,antywigzacy charakter stanu podstawowego w kropkach
kwantowych definiowanych faza krystaliczng” bada dublet stanéw
ekscytonowych zwigzanych z parg najwyzszych energetycznie standw
dziurowych tworzonych przez podwdjne zlgcze wystepujagce w
strukturze. Podwojne ztgcze dla dziury tworzy sztuczng molekute, a
dwa najwyzsze stany dziurowe majg rézny charakter w sensie
sztucznego wigzania kowalencyjnego. Autorka odnosi sie do znanych z
wczesniejszych badan dziurowego antywigzacego stanu
podstawowego w podwdjnej kropce kwantowej. W poprzednich
badaniach stany dziurowe byty zbudowane w przewazajgcej czesci ze
sktadowej ciezkodziurowej, dla ktorej sprzezenie tunelowe miedzy
kropkami jest stabe. Silniejsze sprzezenie wystepuje dla sktadowej



lekkodziurowej, ktéra w stanie podstawowym tworzy orbital wigzacy
powodujac promocje antywigzacego, dominujgcego stanu
ciezkodziurowego do stanu podstawowego (stany lekkodziurowe i
ciezkodziurowe majg przeciwng symetrie dla ukfadu dwdch
identycznych kropek). W obecnej pracy doktorantka identyfikuje te
stany w ramach ekscytonu obserwujaé¢ aktywnos$¢ optyczng dwoéch
najnizszych standéw. Stan z antywiazaca dziurg ma niskg aktywnosc
optyczng. Charakter stanu ujawnia sie réwniez w badaniu wptywu
przesuniecia pasma walencyjnego na widmo dziurowe. Nasuwa sig
pytanie czy mechanizm tworzenia antywigzgcego stanu jest tutaj
podobny do podwdjnych kropek kwantowych czy inny? Antywigzacy
stan podstawowy pojawia se dla kropek ptaskich o duzej $rednicy. Czy
mozliwe jest proste wyjasnienie tego efektu?

Doktorantka wskazata, ze odksztatcenia w ukladzie wynikajace z
réznych statych sieci obydwu faz zmieniajg w sposéb istotny energie
standw ekscytonowych oraz optyczng aktywnosc linii zwigzanych z
obydwoma najwyzej energetycznymi stanami  dziurowymi.
Doktorantka pokazuje, ze zjawisko mozna rozumie¢ jako efekt
mieszania stanu wigzacego i antywigzacego. Efekt opisany jest przez
prosty model w czesci 5.3.1. Wazna z punktu widzenia eksperymentu
[Bavinck i inni, Nano Lett 16 1081 2016] jest struktura podwdjnego
piku ekscytonowego wynikajgca z rozszczepienia stanu dziurowego, w
tym wzgledna intensywnos¢ pikow zwigzana z mieszaniem standw
dziurowych.

Rozdziat szdsty zatytuowany jest ,Wplyw pola krystalicznego i
spontanicznej polaryzacji w kropkach kwantowych definiowanych fazg
krystaliczng”. Pole krystaliczne wprowadzane jest przez modyfikacje
energii diagonalnej orbitali pz wzgledem px,py na jonach w fazie
wurcytu. Autorka pokazuje, ze efektem jest obnizenie energii pasma
dziur lekkich, ktére sg zroditem Swiatta o polaryzacji wzdtuz drutu.
Przy duzej wartosci parametru pola krystalicznego fotony z
rekombinacji produkowane sg z polaryzacjqa w plaszczyznie ziacza
(rysunek 6.2). Rysunek 6.2 pokazuje we wstawce rozszczepienie
energii dwdch najnizszych stanéw ekscytonowych. Réznica wykazuje
silne oscylacje przy wprowadzeniu pola, tj. przy jego niskich
wartosciach. Autorka ttumaczy, ze oscylacje te sg wynikiem zmian
kolejnoéci standw dziurowych, ktére silnie reagujg na obecnos¢ nawet
matego pola krystalicznego. Zasadne wydaje sie by¢ pytanie, na ile
skoki w rozszczepieniu linii ekscytonowych sg wynikiem fizyki uktadu,
a na ile wynikiem metody rachunkowej, ktéra wprowadza urstalonq
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liczbe standw dziurowych do bazy. Pojedynczy stan wpadajacy lub

wypadajacy z bazy moze prowadzi¢ do podobnych skokéw szacowanej
energii ekscytonu.

Efekt polaryzacji elektrycznej fazy wurcytu powoduje pojawienie sie
wbudowanego pola elektrycznego w fazie blendy cynkowej. Autorka
opisuje wplyw tego pola na stany dziurowe. Silne pole zrywa
sprzezenie miedzy obydwoma ztgczami i prowadzi do rozszczepienia
par stanow ekscytonowych, ktére pod jego nieobecnos$¢ bliskie sg
degeneracji. Dla ukfadéw, w ktérych stan podstawowy pod
nieobecnos¢ wbudowanego pola elektrycznego ma charakter wigzacy,
spontaniczna polaryzacja powoduje pojawienie sie niezerowych
wartosci elementéw dipolowych przejscia dla obydwu standéw. Dla
uktaddw z antywigzacym stanem podstawowym polaryzacja powoduje
pojawienie sie niezerowego elementu dipolowego w stanie
podstawowym kosztem wyzerowania elementu dipolowego dla stanu
wzbudzonego.

Rozprawa przygotowana jest starannie. Nie zauwazytem wielu usterek
redaktorskich. Wzér na catki kulombowski (2.8) zawiera btad w
numeracji elektrondw.

Rozprawa dokumentuje wiedze doktorantki z zakresu fizyki oraz
modelowania nanostruktur i zjawisk ekscytonowych w szczegdlnosci.
Doktorantka opanowata zaawansowane narzedzia modelowania
nanostruktur w podejsciu atomistycznym opracowane w grupie
promotora rozprawy. Doktorantka ma wktad w rozszerzenie metodyki
przez zastosowanie pomystu na przygotowanie bazy obliczeniowej dla
nanostruktur typu drugiego z uwzglednieniem oddziatywania elektron-
dziura przez wstepny rachunek samouzgodniony dla hamiltonianu
podobnego do hamiltonianu Hartree. Wykorzystujgc rozwiniete
podejscie autorka rozszerzyta prace, ktére wczesniej promotor
prowadzit na temat kropek kwantowych indukowanych faza w drutach
InP o efekty odksztatcen, pola krystalicznego oraz spontanicznej
polaryzacji dla standw jednoczastkowych oraz dla standéw ekscytonu.
Rozszerzenie wczesniejszego modelowania o te efekty stanowito
rozwigzanie problemu nakowego, ktéry spetnia przestanki art. 17.2
Uchwaty 28/2023 Senatu UMK. Wyniki sg istotne dla modelowania
struktur oraz zjawisk, ktoére sg obserwowane doswiadczalne. Wyniki
badan w kontek$cie naprezen opublikowano w PRB jako letter i
wyrozniono etykietg ,editors suggestion” (PRB 106, L041405, 2022).
Wyniki badan w zwigzku z polem krystalicznym i spontanicznej
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polaryzacji w Scientific Reports (12, 15561 (2022)). W obydwu
artykutach doktorantka jest pierwszym autorem, a promotor drugim.
Dorobek publikacyjny nie jest bardzo bogaty, ale nie zmienia to mojej
pozytywnej opinii 0 rozprawie.

Moim zdaniem rozprawa spetnia wymogi stawiane rozprawom
doktorskim przez Ustawe o Szkolnictwie Wyzszym i Nauce oraz
Uchwate nr 28 Senatu Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu z
2023 roku i jej artykuty 17 i 18 w szczegdlnosci.
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