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Recenzja rozprawy doktorskiej Pani mgr. Martyny Zuzanny Patery pt.
“Atomistyczna teoria wlasnosci widmowych kropek kwantowych definiowanych faza
krystaliczna”

Rozprawa doktorska Pani mgr. Martyny Patery analizuje strukture elektronowa oraz
wiasnosci optyczne kropek kwantowych definiowanych faza krystaliczng zbudowanych z fosforku
indu. Rozwazania zostaty przeprowadzone w oparciu o model ciasnego wigzania. Rozprawa oparta
jest na dwoch pracach, ktore Autorka opublikowata wspolnie z promotorem rozprawy, Panem dr.
hab. Michatem Zielinskim, prof. UMK. Najwazniejsza z tych prac ukazata si¢ w 2022 r. w Physical
Review B (Letier) i zostata wyrdzniona przez edytoréw czasopisma jako Editor s Suggestion. Druga
z prac zostata opublikowana w Scientic Reports w tym samym roku.

Opis wlasnosci kropek kwantowych w ramach modelu ciasnego wiazania ma swoje zalety i
wady, podobnie jak ma to miejsce w przypadku kazdego formalizmu wykorzystywanego w fizyce
fazy skondensowanej. Model ten zawiera szereg parametrow, ktorych wyznaczenie najczesciej nie
jest proste. W szczegdlnosci, polozenia poszezegolnych atomow nalezy traktowaé jako dane
wejsciowe, ktore ustalane sg w oparciu o wyniki eksperymentalne lub obliczenia z pierwszych
zasad. Jednak pokonujgc te trudnosci otrzymujemy opis, ktory umozliwia stosunkowo proste i
wiarygodne uwzglednienie wielu mechanizmow fizycznych. W recenzowanej rozprawie doktorskiej
analizowany byl wplyw oddziatywania spin-orbita, przesunigcia pasma walencyjnego,
rozszezepienia pola krystalicznego, odksztatcen sieci oraz spontanicznej polaryzacji na wiasnosci
clektronowe i optyczne badanego ukladu. Najciekawsze wyniki rozprawy dotycza sposobu
uwzglednienia oddziatywan wielociatowych, co jak zawsze stanowi najwicksze wyzwanie w teorii
ciata statego. Przygotowanie przejrzystego opisu badan, ktore uwzglednialy tak wiele
mechanizméw, z cala pewnoscig nie bylo proste, jednak rozprawa napisana zostata w sposéb
wyjatkowo ciekawy i przejrzysty. W dalszej czgsci recenzji omowie drobne niejasnoscei, ktére nie
wplywaja na bardzo wysoka oceng strony redakcyjnej rozprawy. Jest ona $wietnie skomponowana,
kolejne kroki rozumowania sa poparte przekonujaca motywacja, a ich opis jest precyzyjny i
jednoczesnie czytelny. W mojej ocenie, struktura pracy oraz opis prowadzonych obliczen jest
bardzo silng strong recenzowanej rozprawy.

Rozprawa skitada si¢ z siedmiu rozdzialdéw i rozpoczyna jg krotki wstep, w ktérym
precyzyjnie wskazano cel prowadzonych badan. Celem tym jest zrozumienie mechanizmu, ktory
Jest odpowiedzialny za powstawanie struktury dwéch pikow w widmie emisyjnych kropek
kwantowych definiowanych faza krystaliczna. Kolejny rozdzial wprowadza podstawowe pojecia
wykorzystywane w dalszej czgsci rozprawy. W pierwszej czesci tego rozdziatu zostaty krotko



omowione bardzo elementarne zagadnienia dotyczace funkcji falowej elektronu w periodycznych
sieciach oraz metoda ciasnego wigzania. W rozdziale tym oméwione zostalo takze oddzialywanie
spin-orbita oraz szereg zagadnien zwigzanych z obecnoscia oddziatywan kulombowskich, a takze
sposob wyznaczania widm optycznych. Na rysunku 2.7 przedstawiony zostat wplyw oddziatywania
spin-orbita na struktur¢ pasmowa fosforku indu w fazie blendy cynkowej, jednak nie znalaztem
informacji o tym, dla jakiej wartosci tego oddziatywania uzyskano prezentowane wyniki. Zgaduje,
ze intencjg Autorki bylo przedstawienie jedynie jakosciowych zmian wynikajacych z obecnosci
sprzgzenia spin-orbita. W tej sytuacji warto bylo te intencje wyrazi¢ w sposob jednoznaczny. W
rozdziale 2.4, w ktorym omdwione zostaly elementy macierzowe operatora kulombowskiego,
wskazano, ze bez utraty doktadnosci mozna zaniedbad wktlady trojcentrowe oraz czterocentrowe.
Moim zdaniem brakuje przynajmniej krotkiego wyjasnienia, ktore uzasadnia to stwierdzenie.

Trzeci rozdzial rozprawy omawia szczegdly modelu opisujacego kropki kwantowe
definiowane faza krystaliczna oraz wprowadza wiekszo$¢ mechanizmow fizycznych, ktérych
znaczenie jest szczegétowo badane w dalszych rozdziatach. W pierwszej czesci podano strukture
krystalograficzng oraz struktur¢ pasmowsa fosforku indu w fazie blendy cynkowej oraz w fazie
wurcytu. Omowiono wigkszos¢ szezegdtow dotyczacych konstrukeji hamiltonianu ciasnego
wiazania z uwzglednieniem mechanizméw, ktére wymienitem we wezesniejszej czgsei recenzji,
oraz podano sposob wyznaczania widma przej$¢ optycznych w oparciu o zlota regute Fermiego.
Wyraznie wskazane zostaty parametry, ktérych wartosci nie zostaly okre$lone w literaturze na tyle
precyzyjnie, aby mozna bylo prowadzi¢ miarodajne obliczenia dla pojedynczych wartosci tych
parametrow. Autorka rozprawy podjeta bardzo rozsadna decyzje, ze nalezy zbadaé zachowanie
uktadu rozpatrujac w stosunkowo szeroki zakres ich mozliwych wartodci. W szczegolnosci.
obliczenia takie przeprowadzono dla rozszezepienia orbitali wynikajacego z obecnosci pola
krystalicznego oraz dla przesunigcia pasm walencyjnych. Dostrzegtem drobne niejasnosci w
podrozdziale 3.3.1, w ktérym rozwazany byt operator jednoczastkowy (F). Nie jest dla mnie
oczywiste, czy Autorka postuguje si¢ baza, w ktorej elementy macierzowe tego operatora tworza
rzeczywista macierz symetryczna, czy tez jest to hermitowska macierz zespolona. Ta informacja
bytaby pomocna w doktadnym przesledzeniu obliczen, w ktorych dokonywana jest transpozycja
tych macierzy (wyrazenie na Fi u dotu strony 35).

Rozdzial czwarty zawiera opis korelacji elektronowych. W mojej ocenie jest to
koncepeyjnie najciekawsza czes¢ recenzowanej rozprawy. W pierwszej czesci tego rozdziatu
wyjasniono powody, dla ktorych stany jednoczastkowe wyznaczone z modelu ciasnego wigzania
przy catkowitym zaniedbaniu oddziatywan elektron-dziura sa bardzo niewygodna baza do obliczen
wielociatowych. Bez uwzglednienia oddziatywan, najnizej lezace stany dziurowe s przestrzennie
odseparowane od stanow elektronowych, co stanowi bardzo istotny problem przy obliczaniu
wilasnosci ekscytonéw. Im wigkszy uktad badamy, tym trudniejszy jest ten problem. Autorka
zaproponowata, aby oddziatywania kulombowskie wlaczy¢ do modelu ciasnego wigzania w ramach
samozgodnego podejscia typu sredniego pola. Zbiezno$é uzyskuje sie juz po kilku iteracjach, a
rozkfady gestosci kwaziczgstek na rysunku 4.2 pokazuja. ze zaproponowane podejscie faktycznie
rozwiazuje problem przestrzennej separacji elektronéw i dziur. Czytajac ten rozdziat zadatem sobie
pytanie, czy pofaczenie samozgodnego pola sredniego z metoda oddziatywania konfiguracji nie
powoduje, ze ten sam mechanizm fizyczny jest uwzgledniany dwukrotnie na réznych etapach
obliczen. Problem ten zostal podniesiony dopiero w ostatnim akapicie tego rozdziatu, a
zamieszczony tam opis jest w mojej ocenie zbyt skromny. W szczegdlnosci nie wiem. ze



zaproponowane podejscie rozwigzuje ten problem w sposob $cisty czy jedynie w sposéb
przyblizony.

Kolejny, piaty rozdziat zawiera omdwienie wynikéw numerycznych uzyskanych przy
pomocy omodwionej wezesniej metody. Najciekawszy wynik dotyczy antywiazacego charakteru
stanu podstawowego dziury co, jak pokazano na rysunku 5.4, ma migjsce dla kropek kwantowych o
mniejszych Srednicach i wigkszych wysokosciach. Wniosek ten zostal sformutowany w oparciu o
obliczenia rekombinacji pary elektron-dziura. Pojawia si¢ pytanie, czy te nietypowa wiasnosé
mozna/warto potwierdzié prowadzac obliczenia innych wielkosci fizycznych. W dalszej czesci
rozdziatu piatego badane byto znaczenie przesunigcia pasma walencyjnego oraz odksztatcenia sieci.
Wartos¢ przesunigcia pasma obarczona jest spora niepewnoscia i moze wpltywaé na stan
podstawowy dziur. Jednak wniosek dotyczacy antywiazacego charakteru stanu podstawowego
pozostaje stuszny dla kropek o dostatecznie duzej wysokosci. Wskazano tez, ze odksztatcenia moga
powodowa¢ mieszanie si¢ stanow wigzacych i antywigzacych, co prowadzi do pojawienia sie
struktury dwoch pikow w ekscytonowym widmie optycznym, ktérych wytlumaczenie bylo Jjednym
z glownych celow recenzowanej rozprawy.

W przedostatnim, szostym rozdziale analizowane byto znaczenie dwoch kolejnych
mechanizmoéw. Pokazano, ze pole krystaliczne silnie modyfikuje stany dziurowe, ktére sg
zlokalizowane w fazie wurcytu, wplywajac takze na wilasnosci optyczne badanych kropek. Wyniki
numeryezne pokazane na rysunku 6.1 i 6.2 zostaly trafnie podsumowane w koncowej czesci
podrozdziatu 6.1: istotne jest uwzglednienie pola krystalicznego pomimo tego, iz nie znamy jego
precyzyjnej wartosci. Ostatnim badanym mechanizmem byta spontaniczna polaryzacja, w
przypadku ktérej samozgodne podejscie do oddziatywah kulombowskich wydaje sie by¢
szczegodinie wazne. Spontaniczna poiaryzacja, podobnie jak odksztalcenia badane we
wcezesniejszym rozdziale, powoduje mieszanie sie standw dziurowych prowadzac do struktury
dwoch pikow w widmie optycznym.

Wszystkie rozdziaty, w ktorych omawiane byty oryginalne wyniki Autorki, sa zakoniczone
zwiezlymi i trafnymi podsumowaniami najwazniejszych wynikéw. Réwnie trafne i zwigzte
podsumowanie calej rozprawy rozprawy znajduje si¢ w ostatnim rozdziale. W podsumowaniu tym
wspomniane zostaty wyniki eksperymentalne dotyczace struktury podwdojnej linii w widmach
ekscytonowych kropek kwantowych definiowanych faza krystaliczna. W moim odczuciu brak
doktadniejszego oméwienia wynikow cksperymentalnych Jest jednym z nielicznych, lecz istotnym
mankamentem tej $wietnie napisanej rozprawy.

Nie mam watpliwosci, ze rozprawa doktorska Pani mgr. Martyny Patery spetnia wszystkie
warunki okreslone w art. 187 ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20.07.2018 r. W
szczegolnosei rozprawa stanowi oryginalne rozwigzanie istotnego problemu naukowego
dotyczacego opisu kropek kwantowych definiowanych fazg krystaliczng w ramach modelu ciasnego
wigzania. Rozprawa doktorska wskazuje takze na dobrg ogolna wiedze Autorki z zakresu teorii
ciata statego. Z tego powodu wnioskuje o przyjecie rozprawy Pani mgr. Martyny Patery i
dopuszczenie jej do dalszych etapow przewodu doktorskiego.

Madin frgd



