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Recenzja rozprawy doktorskiej pani mgr Martyny Zuzanny Patery
pt. ,,Atomistyczna teoria wlasnosci widmowych kropek kwantowych
definiowanych fazg krystaliczna”

Przedtozona do oceny rozprawa doktorska pani mgr Martyny Patery zostata przygotowana na
Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej Uniwersytetu Mikotaja Kopernika
w Toruniu pod kierunkiem dra hab. Michata Zielinskiego, prof. UMK. Dysertacja jest napisana
w jezyku polskim, jest czytelnie podzielona jest na siedem rozdzialow i1 zawiera alfabetycznie
utozong bibliografie zawierajaca siedemdziesigt dwie pozycje. Czynigc zado$¢ przepisom
ustawowym praca jest takze opatrzona streszczeniem w j¢zyku polskim i angielskim. Najwazniejsza
cze$¢ rozprawy, zawierajagca oryginalne wyniki naukowe, oparta jest na dwoch artykulach
opublikowanych wspolnie z prometorem w Physical Review B i Scientific Reports. Nie ulega
zatem watpliwosci, ze material zawarty w tych publikacjach, a co za tym idzie rbwniez w rozprawie
doktorskiej, to wynik intensywnego i bardzo dobrego ksztalcenia w, niestety coraz rzadziej
spotykanym, systemie ,,mistrz-uczen”. Szczegélnego podkreslenia zastuguje przy tym fakt, ze
pierwsza praca w prestizowym Phys. Rev. B oprocz tego, ze zostata opublikowana jako list (Letter)
to dodatkowo uzyskata szczegdlna rekomendacj¢ od edytoréw (Editors’ suggestion). To oznacza, ze
uzyskane wyniki zostaly dostrzezone przez $rodowisko fizykéw materii skondensowanej juz na

etapie recenzji w czasopi$mie.

Rozprawa mgr Patery jest pracg czysto teoretyczng. Niemniej jednak jest ona bardzo mocno
inspirowana wspdtczesnymi doswiadczeniami nad spektroskopowymi wilasnosciami specyficznych
kropek kwantowych powstajacych na skutek taczenia materiatu potprzewodnikowego znajdujacego
si¢ w réznych fazach krystalicznych. Juz od pierwszych akapitow rozprawy widoczna jest bardzo
duza cheé zblizenia si¢ z rozwazanym modelem teoretycznym do realiow doswiadczalnych.
Doktorantka precyzyjnie okresla parametry fizyczne badanego materialu potprzewodnikowego
wprost w mierzalnych doswiadczalnie jednostkach i w takich tez prezentuje wszystkie wyniki. To
na pewno jest bardzo duzy walor rozprawy, bo znacznie zwicksza szanse, Ze zostanie ona
dostrzezona réwniez przez doswiadczalnikow. Zasadniczym celem pracy jest znalezienie takiego
opisu teoretycznego, ktory z jednej strony bedzie odpowiednio czuly na atomistyczng strukture
materiatu i tym samym bedzie zgodny z mierzalnymi wlasnosciami kropek kwantowych, a z drugie;j
bedzie na tyle uproszczony, aby mozliwe byto przeprowadzenie numerycznie $cistych rachunkow

dla bardzo wielu ciat. Jest to kierunek badan z powodzeniem rozwijany od wielu lat przez profesora
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Zielinskiego i1 jego wspotpracownikdéw, a recenzowana rozprawa jest kolejnym bardzo ciekawym
rozszerzeniem dotychczasowych narzedzi na zjawiska zachodzace w kropkach kwantowych

powstajacych na granicy faz krystalicznych.

Rozprawe rozpoczyna bardzo krotki rozdziat wprowadzajacy, ktory w sposob dosé zgrabny
zanurza czytelnika w poruszanej problematyce i formuluje jej podstawowe cele. Nastepnie
w rozdziale 2. doktorantka robi do$¢ doktadny, ale dobrze zbalansowany przeglad teoretycznego
opisu uktadéow poélprzewodnikowych koncentrujgc si¢ najpierw na efektywnym opisie
jednocialowym w ramach przyblizenia ciasnego wigzania. Tak powstajaca baza jest podstawg
modelu wielocialowego, ktorej centralnym punktem jest numerycznie S$cisla diagonalizacja
hamiltonianu wielociatowego (w rozprawie nazywana konsekwentnie metodg oddziatywania
konfiguracji). Rozdzial konczy sie pierwszym wskazaniem jaki jest zwiazek otrzymanych
w wyniku takiej procedury stanéw i energii wlasnych z widmem optycznym obserwowalnym
w doswiadczeniu. Rozdziat 3. jest rozszerzajaca kontynuacja poprzedniego, w ktorym wszystkie
elementy stosowanego pdzniej schematu teoretycznego uwzgledniajacego zjawiska wielocialowe sa
uporzadkowane i szczegbétowo wyjasnione. Tym sposobem rozprawa mgr Patery jest nie tylko praca
zawierajacg oryginalne wyniki naukowe, ale posiadajacg rowniez walory dydaktyczne. W tym
przypadku jest to o tyle istotne, ze dalo mozliwos¢ doktorantce do dodatkowego odwolania si¢ do

prac innych autorow i wskazania pewnych rozbieznosci w istniejacej juz literaturze.

Centralnym elementem wprowadzajagcym do oryginalnych wynikéw naukowych
stanowigcych podstawe rozprawy doktorskiej jest rozdziat 4. To wlasnie w tym rozdziale autorka
argumentuje, ze dokladnos¢ metody Scistej diagonalizacji hamiltonianu wielociatowego mozna
istotnie zwigkszy¢ poprzez odpowiednig modyfikacje stanow jednociatlowych. Przekonanie to
wynika wprost z zauwazenia, ze efektywne oddzialywanie kulombowskie elektronow i dziur jest
dominujacym elementem, ktéry wptywa na profil gegstosci ich przestrzennego rozkladu. Oczywiscie
takie oddziatywanie prowadzi réwniez do nietrywialnych nieklasycznych korelacji, ktorych nie
sposob uchwycié na poziomie jednocialowym. Niemniej jednak ten dominujgcy efekt, tzn. zmiana
ksztattu rozktadu gestosci, moze by¢ z tatwoscia uwzgledniona poprzez odpowiednig modyfikacje
metody ciasnego wigzania. Doktorantka proponuje tutaj podejscie najbardziej intuicyjne, tzn. na
poziomie jednocialowym uzycie rozktadu gestosci elektronéw jako generujacego dodatkowy
efektywny potencjal dla dziur i vice versa. Tym sposobem mozna latwo sformulowaé sprzezone
réwnania jednociatowe, ktore rozwigzuje si¢ iteracyjnie, az do uzyskania zbieznosci. Jak pokazuje
ewidentnie rysunek 4.3 zastosowana metoda jest do$¢ szybko zbiezna, a wyliczone energie
jednociatlowe sg istotnie zmodyfikowane w stosunku do ,,golych” energii jednocialowych. Jest to
szczegblnie dobrze widoczne w przypadku stnaéw dziurowych, ktérych energia jednociatowa dla
niektérych stanéw moze nawet zmieni¢ znak. Oprocz wskazania jak zmieniajg si¢ energie przy
kolejnych iteracjach, bardzo pouczajgce byloby pokazanie jak zmieniaja si¢ wyznaczone stany
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jednocialowe. Mozna byloby to zrobi¢ np. poprzez wykreslenie wartosci kwadratu iloczynu
skalarnego (overlap) pomigdzy stanem wyznaczonym w danej iteracji, a stanem wzietym jako
inicjujacy pierwsza iteracje (stan bez uwzglednienie oddziatywan). Mozna bowiem sobie wyobrazié
sytuacje, w ktorej pomimo istotnej zmiany energii wiasnych, nie nastepuje istotna zmiana samych
orbitali. Wtedy stwierdzenie, ze oddziatywania elektron-dziura zmieniajg ksztatt rozktadow gestosci
nie bytby do konca uzasadniony. Szkoda, ze doktorantka nie pokusila si¢ w tym miejscu na takg

pogtebiong analizg, ktérej wykonanie nie wydaje si¢ bardzo trudne.

Rozdzialy 5. 1 6. zawieraja oryginalne i juz opublikowane wyniki naukowe uzyskane dzieki
zastosowaniu opisanego wczesniej podejscia numerycznego. Najwazniejszym wynikiem
w pierwszym z nich jest sformulowanie przewidywania, ze przy odpowiednich parametrach
geometrycznych kropki kwantowej powstajacej na granicy faz krystalicznych wurcytu i blendy
cynkowej moze doj$¢ do zmiany charakteru stanu podstawowego z wigzacego na antywigzacy po
stronie dziurowej. Wykonane obliczenia pozwolily autorce na doktadne zbadanie tego efektu
w funkcji wysokosci i $rednicy obszaru kropki i tym samym na wykreslenie do$é precyzyjnego
diagramu fazowego. Cata analiza jest jeszcze uzupelniona o zbadanie zaleznosci tego efektu (i tym
samym obserwowalnych wlasnosci optycznych) od wzajemnego przesuniecia pasm walencyjnych
oraz od ewentualnych odksztatcen, ktorym poddawana jest cata struktura na skutek niedopasowania
statych sieci. W moim odczuciu wyniki przedstawione w rozdziale 5. sg bardzo ciekawe
1 niewatpliwie naukowo wartosciowe. Nic wiec dziwnego, ze zostaly one przyjete entuzjastycznie

przez edytoréw Physical Review B.

W rozdziale 6. swojej rozprawy mgr Patera koncentruje si¢ na nieco innym aspekcie
wynikajacym wprost z natury geometrycznej struktury krystalicznej wurcytu i jego niedopasowania
do struktury blendy cynkowej. Pierwszy z nich jest bezposrednig konsekwencja istniejgcego,
aczkolwiek czgsto pomijanego, rozszczepienia energetycznego orbitali typu p w wurcycie.
Przeprowadzona analiza numeryczna wskazuje, ze uwzglednienie tego elementu moze w pewien
sposob wplywa¢ na wlasnosci emisyjne kropek kwantowych. Drugi efekt wynika wprost
Z nieznacznego, ale permanentnego wzajemnego przesuniecia jondw tworzacych sie¢ wurcytu (tzw.
spontaniczna polaryzacja) i tym samym nieznikajacego wewnetrznego pola elektrycznego w catym
nanodrucie. Oczywiscie nalezy si¢ spodziewa¢, ze dodatkowe pole elektryczne bedzie miato wpltyw
na aktywno$¢ optyczna ekscytonow, a podrozdzial 6.2 jest dokladng jakosciows analizg tego
zjawiska. Wyniki przedstawione w calym rozdziale 6. odczytuj¢ raczej jako kolejny, bardzo
cieckawy koncepcyjnie krok w kierunku lepszego zrozumienia zjawisk indukowanych
niedopasowaniem geometrycznym struktur krystalicznych niz konkluzywne rozstrzygniecie
réznych niejasnosci wciaz podnoszonych w literaturze. Jednak sam fakt podejmowania przez
doktorantk¢ nieco trudniejszych i bardziej ryzykownych kierunkéw badan nalezy oczywiscie

docenié.




Biorgc pod uwage calg rozprawe doktorska mgr Patery chciatbym podkreslié, ze jest ona
napisana bardzo starannie i przejrzy$cie. Cho¢ nie podlega to ocenie merytorycznej, to warto
zwrdcié¢ tez uwage na bardzo dobrze dobrang dynamike jezykowa przedstawianych wywodow.
Doktorantka z jednej strony postuguje si¢ bardzo precyzyjnym jezykiem i wskazuje na
najwazniejsze elementy, ktére pozwalaja czytelnikowi podaza¢ za rozumowaniem. Z drugiej
natomiast nie przecigza go zbednymi detalami i drobiazgowymi wyprowadzeniami, ktore
niepotrzebnie moglyby by¢ nuzgce. Ta rozprawa jest bardzo dobrym przykladem publikacji
naukowej, ktora odpowiednio wypetnia miejsce pomigdzy szczegdélowym podrecznikiem
akademickim, a specjalistycznym artykulem naukowym zawierajacym jedynie suche wyniki
naukowe. Istnieje oczywiscie kilka drobnych elementow, ktére moglyby by¢ poprawione, ale majg
one raczej charakter edytorski i cho¢ czasami prowadza do pewnego rozbawienia czytelnika, to nie
wplywaja istotnie na ocen¢ merytoryczng. Do najbardziej jaskrawych przyktadow naleza:
niepotrzebne stosowanie amerykanizmow interakcje” i ,system” zamiast polskich stow
,,oddzialywania” i ,uklad”, a takze powtarzajace si¢ bledne nazywanie bryl geometrycznych, tj.
szescianu ,,szescianem foremnym”, a graniastostupa ,,prostopadtoscianem”. Niezbyt fortunnym jest
réwniez uzywanie skrétow w tytutach rozdzialow i podrozdziatéw, a takze brak numerowania
wszystkich wzoréw. Do dos¢ specyficznej i rzadko spotykanej alfabetycznej formy prezentowania

bibliografii rowniez nie jest latwo si¢ przyzwyczaic.

Podsumowujac swoja recenzje chce z calym przekonaniem stwierdzié, ze rozprawa doktorska
mgr Martyny Z. Patery $wiadczy, ze doktorantka bardzo dobrze opanowata warsztat metod
numerycznych pozwalajacych na przeprowadzenie bardzo subtelnych rachunkow, ktoére z kolei
doprowadzity do dos¢ kompleksowego i bardzo zblizonego do realiow doswiadczalnych opisu
zjawisk zachodzacych w kropkach kwantowych powstajacych na styku faz krystalicznych.
Kompozycja pracy, ktéra zawiera zaréwno bardzo dobrze napisane rozdzialy wprowadzajace jaki
i przejrzysty opis oryginalnych wynikow, przekonuja mnie, ze mgr Patera ma gigboka wiedze
specjalistyczng zaré6wno w zakresie aspektéw fenomenologicznych jak 1 technicznego
wykorzystania narzedzi do numerycznego modelowania uktadéw polprzewodnikowych. Nie mam
zatem watpliwosci, ze rozprawa spetnia zar6wno zwyczajowe warunki merytoryczne jakie stawiane
sg rozprawom doktorskim w zakresie fizyki teoretycznej jak i wymagania formalne zawarte
w obowigzujacych przepisach ustawowych dotyczacych postgpowan w sprawie nadawania stopnia
naukowego doktora, a takze w przepisach szczegétowych okreslonych przez Uniwersytet Mikotaja
Kopernika w Toruniu. Dlatego wnioskuj¢ o dopuszczenie pani mgr Martyny Zuzanny Patery do
dalszych etapow postepowania prowadzacego do uzyskania przez nig pierwszego stopnia

naukowego w zakresie nauk $cistych i przyrodniczych w zakresie fizyki.
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